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材料 科学 是 现代 技术 的 基础 ， 是 其 有 全 局 性 的 重要 科学 
技术 领域 之 一 ,往往 在 某 些 领域 中 由 于 材料 的 限制 而 影响 了 
国民 经 济 和 国防 现代 化 的 进程 ， 因 此， 必须 把 材料 科学 搞 上 
江 ， 为 各 个 部 门 提供 充足 和 优质 的 材料 。 出 版 这 套 材料 科学 
及 测试 技术 从 书 ,目的 在 于 促进 科学 技术 人 材 的 培养 ,为 提高 
我 国 材料 科研 工作 的 理论 水 平和 材料 生产 的 技术 水 平 服务 。 
本 内 书 从 内 容 上 分 为 材料 科学 与 测试 技术 两 部 分 材料 科 学 
部 分 主要 介绍 金属 , 非 金属 及 其 他 新 型 材料 的 研究 成 果 , 原 理 
与 理论 : 测试 技术 部 分 主要 介绍 上 述 材 料 的 微观 组 织 与 结构 
及 其 观测 技术 ， 世 介绍 有 关 性 能 测试 和 过 程 机 理 。 读 者 对 象 
为 从 事 和 材料 科学 的 科研 工作 震 和 从 事 材料 测试 的 工程 技术 人 
АКВ РЕКЛЕ. 在 编写 方法 上 ， 我 们 力求 
丛书 能 反映 我 国 材料 科学 研究 工作 者 和 材料 工程 技术 人 员 的 
实践 经 验 与 成 就 ， 以 及 他 们 在 发 展 材 料 科学 与 技术 方面 的 见 
解 ; 同 时 也 要 反 陕 国外 的 最 新 经 验 和 成 果 . 

通过 只 书 的 出 版 ， 我 们 不 仪 典 强 对 我 国 的 材料 科学 与 技 
术 的 发 展 能 起 到 一 定 的 推动 作用 ， 并 且 对 夺 料 科学 与 技术 领 
域内 的 科技 工作 者 有 所 启发 ， 从 而 进一步 写 出 反映 我 国 科学 
技术 水 平和 发 展 方向 的 专著 ,以 满足 广大 读者 的 需要 . 

衬 料 科学 及 测试 技术 丛书 编 辑 委员 会 
1979 4 10 Л 


s i>» 


NCO 


材料 科学 及 测试 技术 从 书 
编辑 委员 会 


Е №. o* 

B) Xx м. м & ма 

编辑 委员 : G м WRA пее Ма 
FAE FRE НО ИН: 
李 恒 德 № ҰН 成 А 
RAT 部 可 信 ИИ 章 守 华 
ҖЕ 


ND 


D É, С и е Ма 


序 


1927 年 的 著名 电子 衍射 实验 不 但 证 明了 电子 的 波动 性 ， 
从 而 为 发 展 电子 显微镜 指明 了 方向 ， 并 为 建立 电子 衡 射 这 一 
新 的 学 科 开 辟 了 道路。 自从 五 十 年 前 第 一 台电 子 显微镜 问世 
以 来 ,电子 衍射 一 直 是 发 展 晶 体 的 电子 显 微 学 的 理论 基础 ,而 
电子 显微镜 的 发 展 又 为 开展 多 种 电子 衍射 实验 (如 微 Ж 电子 
Я А, И. ЯНВ, РЕЯ, М ЕЯ UET АЕ, 97 
互相 促进 共同 提高 ， 使 对 晶体 的 象 的 观察 与 结构 分 析 密 切 结 
合 在 一 起 ,五 十 年 代 中 期 的 洲 品 体 双 光束 衔 衬 象 与 点 阵 象 实 
验 使 人 们 得 以 直接 观察 晶体 中 的 位 错 、 层 错 等 缺陷 。 七 十 年 
代 初 的 多 光束 高 分 辨 结构 象 实验 进一步 使 人 们 能 在 原子 尺度 
直接 观察 晶体 结构 的 一 维 投 影 ， 甚 至 可 以 分 辨 单个 原子 。 近 
些 年 来 分 析 电 子 显 微 学 正方 兴 未 区 ,可 以 对 10—20 埃 范围 的 
物质 进行 成 分 分 析 与 超 微 电 子 入射 实验 ， 由 此 可 见 , 五 十 年 
来 的 发 展 已 经 使 电子 显微镜 成 为 一 个 研究 固体 微观 形 谣 、 唱 
体 结构 及 化 学 组 成 的 综合 仪器 ,对 包括 固体 物理 ,固体 化 学 、 
国体 电子 学 ,材料 科学 、 矿物 地 质 、 晶体 学 等 在 内 的 固体 科学 
的 发 展 正 起 着 越 来 越 大 的 作用 . 

显然 ， 为 了 能 充分 利用 一 台 现 代 电 子 显微镜 提供 的 各 种 
实验 可 能 性 以 及 正确 分 析 实 哈 结 果 ， 电 子 街 射 是 不 可 缺少 的 
基础 知识 。 其 至 可 以 概括 地 说 ,电子 入 射 知识 掌握 得 越 多 , 电 
子 显 微 镜 的 各 种 功效 才能 发 挥 得 越 好 。 本 书 就 是 为 了 这 个 目 
的 舞 写 的 ， 希 望 能 给 从 事 固体 科学 研究 的 电镜 工作 者 建立 一 
个 有 关 电 子 衍射 的 扎实 基础 。 前 五 章 是 基本 原 迎 ， 包 括 晶 体 
学 基础 、 倒 易 点 阵 、 电 子 的 散射 与 街 射 以 及 电子 衔 射 图 的 标 
定 ,也 可 供与 固体 科学 有 关 的 各 学 科 的 高 年 级 学 生 , 研 究 生 以 


. їй + 


及 科研 工作 者 学 习 。 后 五 章 是 应 用 部 分 ,读者 可 以 各 取 所 需 ， 
ЖЕНИ. 

电子 衙 射 有 两 个 明显 特点 ;一 是 电子 波长 短 ， 衍 射 角 小 ， 
BI № dA Н, ТАЕ en e dE — 1 — HEP RS E LAB. Ж 
мля ЕРЕШЕ, ЧЕ ЕЖ on da k B5 
几何 学 特征 ;二 是 电子 散射 强 , 衍 射 的 动力 学 效应 明显 ， 一 则 
ЗЕЯ ЕО н, ЕЙ АКН Хх ВИ 
射 明 显得 多 ， 本 书 主要 讨论 电子 衍射 的 几何 关系 ， 也 就 是 电 
Ат ШЕЕ, ДЖ Б.ж ЖЛЕ ЕТ ЗУ Jd EA. RA 
关系 ,菊池 衍射 ,高 层 结 构 等 ， 只 是 在 最 后 一 掌 才 简单 介绍 电 
子 衍射 的 强度 分 析 ,特别 是 气 , 屿 等 经 元 素 原 子 位 置 的 测定 。 

根据 我 们 的 经 验 ， 初 学 者 学 习 电 子 衍射 图 迄 色 的 主要 困 
难 还 是 晶体 学 基础 知识 不 够 ， 而 一 般 的 入 射线 晶体 学 教 课 书 
对 此 叉 缺乏 较 详 尽 的 叙述 ,因此 我 们 在 第 一 .二 章 中 用 较 多 的 
BIEBA, REE SAR RERA AnA 
№. 其 中 有 关 约 化 胞 一 节 比 较 烦 琐 , 初 学 者 可 赂 去 ,但 这 绝 不 
意味 着 约 化 胞 不 重要 , 怡 恰 相反 , 约 化 胞 的 选 革 是 唯一 的 , 因 
此 它 在 晶体 分 类 及 点 阵 几 何 学 方面 的 应 用 越 来 越 显 得 重要 
这 方面 的 系统 资料 不 多 ,我 们 在 本 书 中 作 了 详细 介绍 . 

近 几 年 来 汇 宗 东 电 子 衍射 与 微 束 电子 衔 射 发 展 很 快 ， 本 
ВЕНЕ, АНЯ, ТЕ А5 ИЕЛЕ ЛО Ыр. 

本 书 的 第 一 稿 曾 作 为 学 习 材 料 于 1975--1977 年 分 两 册 
ЖҮРҮ ,得 到 广大 读者 的 支持 并 提出 许多 很 好 的 修改 建议 ， 
但 错误 之 处 仍 在 所 难免 ,衷心 欢迎 读者 指出 ,以 便 邻 后 改正 、 

我 国 的 科学 事业 正在 造 拖 开展 ， 电 子 显微镜 的 应 用 日 趋 
广泛 ， 如 果 本 书 能 在 提高 我 国电 子 显 微 学 水 平方 面 起 到 一 点 
作用 ,我 们 就 感到 满意 了 。 
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第 一 章 晶体 学 基础 


1.1 Я = 


ТАРУ А ЖАЫ ВЕ АЫ — ра 77 0А, ЫШ 
Еа арата НА ЕН 
知识 作 一 简单 介绍 ， 特 别 是 其 中 与 电子 衔 射 密切 有 关 的 部 
分 ,最 体 对 电子 的 衍射 可 以 看 作 是 点 阵 平 面 对 人 射电 子 率 的 
反射 СЖ УЖЕ), тана ТН ЕХ 
阵 的 一 个 二 维 截 面相 当 ， 衍 射 一点 的 分 布 与 倒 易 阵 点 在 倒 易 
点 阵 平面 上 的 分 布 相似 ， 因 此 本 章 讨 论 的 重点 是 点 阵 的 几何 
关系 ,并 且 先 从 二 维 的 平面 点 阵 开 始 (1.2 节 )， 这 一 方面 是 由 
于 二 维 平面 点 阵 的 几何 革 系 比较 简单 ,易于 前 明 , 另 一 方面 是 
由 于 它 与 电子 入 射 图 有 许多 共同 特征 ， 可 以 作为 理解 电子 衍 
射 图 的 人 门 向 导 。 为 了 使 初学 者 了 解 晶体 中 各 种 娄 型 对 称 的 
性 质 和 作用 ， 先 从 平移 对 称 与 点 对 称 的 相互 制约 导出 十 种 二 
维 点 群 及 五 种 平面 点 阵 ， 接 着 至 从 它们 的 互相 补充 导出 十 七 
种 平面 对 称 群 ， 简 称 平 下 群 。 这 是 二 维 平面 中 可 能 有 的 全 部 
对 称 内 容 ， 三 级 空 间 中 的 各 各 类 型 对 称 及 其 不 同方 式 的 结合 
原则 .上 与 此 相同 ， 只 不 过 更 为 复杂 而 已 。 掌 担 了 二 维 平 面 中 
的 点 阵 、 点 群 ,平面 群 的 相互 关系 , 就 不 难 理解 三 维 空间 中 的 

晶体 是 物质 在 三 维 空间 中 的 有 规则 的 周期 性 排列 ， 而 唱 
体 中 原子 对 电子 的 散射 也 只 有 在 三 维 晶体 中 才 构 成 明锐 的 衍 
рл (JE АРЕ), 因此 在 1.3 节 中 对 三 维 的 空间 点 阵 作 了 
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比较 详细 的 讨论 。 对 14 Ro E RE HS PES dE S ЕТІН ЯН 
元 事 的 作用 外 ， 还 强调 它 是 由 二 维 的 点 阵 平 面 堆 操 而 成 的 。 
后 一 点 对 于 理解 单 晶 电子 衍射 图 中 的 高 ЮВ (9, 5.2.3 
3h) вся A EE 3 HRS MERE 有 关 的 现象 是 很 有 用 的 ， 

在 上 述 14 ЖВНЕ Е, ЕСЕР» КЕ 
包含 有 旋转 或 反映 对 称 关 系 ， 单 胞 的 选择 由 这 些 对 称 元 素 所 
确定 ,十 惯 选 法 已 有 明文 规定 , 一 般 只 有 一 种 . ІНЕ, ERS 
庶 这 些 对 称 元 素 的 情况 下 ,这些 点 阵 中 基 胞 的 选 法 是 任意 的 ， 
一 如 三 斜 点 阵 一 样 。NigglicD 根据 代数 式 中 正二 次 型 的 约 化 
ЖЕ, 对 基 胞 的 选 法 作 了 严格 的 规定 , 这 种 基 胞 称 为 约 化 胞 
(reduced cell) 或 Niggli fg??, БА 2g fb fete. 不 但 能 唯 
一 地 确定 三 疼 点 阵 中 单 胞 的 选 法 ， 并 有 助 于 在 点 阵 未 知情 讽 
ТЕКЕ А а ТЯН, ТАН В п ЕВО 点 阵 ( 地 5.4 3%), 
除了 Niggli 的 原著 外 , 文献 中 尚 无 关于 ЕНЕМІНІЕЗНІП 38, 
因此 在 1.4 节 中 对 约 北 条 件 和 约 化 胞 类 型 作 了 比较 详细 的 讨 
ie. 

ТАЗ SERES КЕ dE 38 RS y 2E VE 1e dà k ЕЛІН 
АЛЕ, Жет, НА ЕН ИЛАН 
特征 莫 定 基础 。 有 基点 阵风 何 的 矢量 分 析 留 等 第 二 章 引 人 例 
易 点 阵 后 再 加 以 讨论 (2.38). РАН ЯЗ 
面 的 介绍 见 有 关 专 著 [3-8]。 
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1.2.1 平移 对 称 


晶体 的 宏观 特征 在 外 形 上 表现 为 晶 画 、 晶 楼 的 对 称 性 和 
晶 面 来 角 的 守恒 性 ， 这 是 物质 在 唱 体 内 部 的 规则 排列 的 反 


. 2, 


№. ВАЊА ИЛЕН ОТ. ЕЕЕ ТІНІ 
三 维 空间 中 的 有 规则 的 周期 性 排列 ， 图 1.1a 是 一 个 虚拟 的 
二 维 晶 体 的 一 部 分 ， 它 的 结构 可 以 看 作 是 相同 的 结构 单元 的 
周期 性 重复 , 既 包 搬 这 个 结构 单元 内 的 原子 种 娄 、 数 目 、 位 置 
及 相互 美 系 ， 也 包括 这 个 结构 单元 在 平面 上 的 重复 出 现 规 


а b е 
图 1.1 2:25 а. 虚 裤 的 二 扒 原 子 排列 b. М 
Еж с. Rx Mer OS e E 


fh. 在任 一 方向 物质 的 周期 性 地 重复 出 现 称 为 平移 对 称 。 如 
果 我 们 的 目的 是 考察 这 种 平 称 对 称 特征 ， 而 不 是 每 个 结构 单 
元 的 具体 组 成 和 内 部 结构 ， 就 可 以 用 在 这 个 方向 上 的 一 列 等 
同 间 距 的 点 表征 这 种 平移 对 称 特征 . 每 个 点 代表 一 个 结构 音 
元 ， 点 的 间距 就 是 它 在 这 个 方 南 上 重复 出 现 的 周期 (图 
1.2)。 这 种 一 维 的 平移 对 称 可 用 平移 矢量 а зел, E—4 
平面 上 物质 的 周期 性 地 重复 出 现 可 用 排列 在 平行 网 格 上 的 点 、 
来 描述 , 如 图 1.1 a 所 示 的 二 维 晶 体 中 物质 的 周期 性 重复 出 
现 规 律 可 用 图 1.16 的 二 维 点 列表 征 。 这 种 二 维 点 列 构成 一 
37 


AERAR, ОЕК УВЕ А. ЖЖЕРХЖЕНІЛ- EE 
дума, HEDEFE AEE ALERE 
行 四 边 形 (三 维 情况 是 一 个 平行 六 面体 ) 只 包含 一 个 阵 点 。 如 
Жа, БУХТЕ, 则 从 原点 到 任 
一 阵 点 的 平移 矢量 或 点 阵 矢 量 是 
r= za + тр, (1.1) 
u, 2 是 任意 整数 ， Зи, v ИЕН. fü d 
数值 ,就 得 出 一 个 二 维 平 移 群 ,通过 这 种 平移 操作 得 到 的 阵 点 
构成 一 个 无 穷尽 的 平 而 点 阵 。 
显然 ,每 个 阵 虚 代表 相同 的 内 容 , 这 些 阵 点 在 相同 的 取向 
有 相同 的 环境 ， 由 这 些 阵 点 构成 的 点 阵 的 作用 是 显示 物质 的 
二 维 周期 性 排列 或 平移 对 称 鞠 系 。 阵 点 和 点 阵 的 作用 也 级 仅 
如 是 。 因 为 我 们 对 降 点 所 代表 的 内 容 { 如 组 成 和 结构 ) 是 一 无 
所 知 的 ， 在 最 简单 的 情况 下 ; 它 仅 代表 一 个 原子 ; 稍 潍 复杂 一 
点 , 它 代表 一 个 分 子 ; 在 更 复杂 的 情况 下 , 它 可 以 代表 由 几 百 
甚至 上 于 个 原子 组 成 的 原子 集团 。 为 了 说 明 点 隆 仅 表征 平移 
对 称 美 系 , 我 们 选 了 图 1,1b ИЖ, 它 的 周期 性 重复 出 
现 规律 与 图 1.1a 的 二 维 晶体 相同 ， 因 此 也 可 以 用 图 1.1с 所 
示 的 平面 点 阵 表 征 它 的 平移 对 称 关 系 。 由 此 可 见 ， 点 阵 并 不 
是 晶体 结构 ,而 只 是 其 中 的 平移 对 称 。 有 从 点 阵 出 发 ,赋予 每 个 
阵 点 以 结构 内 容 就 得 出 晶体 结 梅 ;反之 ,从 晶体 结构 中 抽出 平 
移 对 称 元 素 并 以 阵 点 表示 之 就 得 出 点 阵 ， 从 (1.1) 式 可 以 看 
B, 阵 点 是 由 SERE AERA IBS. mx ESSE EUR: 它 的 方向 和 
模 , 与 起 虚 和 终点 无 关 。 因 此 阵 点 位 置 的 选择 是 无 关 紧 要 的 ， 
既 可 以 如 图 1.12 那样 选 在 一 个 原子 的 中 心 ;也 可 以 选 在 图 中 
在 一 点 上 ， 每 种 选 法 都 满足 (1.1) 式 所 代表 的 平移 对 称 关 
Ж. 一 般 我 们 总 是 把 阵 点 放 在 对 称 性 较 高 的 点 处 ,平面 点 阵 
中 各 个 阵 点 都 是 等 同 的 ,因此 可 任 选 其 中 之 一 为 原点 ,由 此 引 | 
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IBS Pi УЕ Ша, bb 决定 一 个 平行 四 边 形 , 构成 一 个 基 胞 
(Hl 1.16). dk AER FUEL — ЕА СЕРІН Ғ.Е 
AV T MER, НВ АВВ 基 胞 共有 , 合 起 来 只 相当 一 个 阵 
A. Eir 中 的 一 些 平 行 四 边 形 是 由 这 些 初 基 平移 得 出 
的 ,其 中 只 有 一 个 阵 点 ) 它 是 唱 体 的 虹 小 重复 单元 ,根据 初 基 
平移 矢量 ab 把 基 胞 在 站 面 上 排列 ,就 构成 一 个 二 维 晶 体 , 
在 点 阵 中 , 初 基 共 钳 平移 矢量 无 特殊 规定 , 基 胞 就 有 无 穷 多 个 
选 法 , 图 1.1c 中 仅 给 出 其 中 的 几 种 , 2353238 8955 Кө 
都 不 全 相同 ， 换 名 话说 ， 基 胞 竟 选 法 不 是 瞧 一 的 。 

为 了 能 唯一 地 确定 基 胞 的 选 法 ， 一 种 作法 是 加 一 些 人 为 
的 规定 , 如约 化 狗 。 在 二 维 点 阵 中 , 约 化 条 件 比 较 简 单 ， 选 最 
£d I A MEA RED RU SEA а, 不 与 它 在 一 条 线 上 的 次 最 短 的 
点 阵 矢量 为 官 基 矢量 hb。 这 就 要 求 由 a, Ъ 构成 的 基 胸 在 面 
HARHAA Ea tb 的 长 比 b 长 (a, b fatty 3e fü A 
锐角 选 a 一 b; Ж 25 $h h ать). Mlathi >k 7: Ж Я Hi 


1 1 
‘b| Z gag 
lab spisz, а. 


ДН [а-Ь >< а НЕШЕ А УЕП Bee Rt +b ik: 


比 b 短 ,可 以 用 它 作为 新 的 基 胞 的 初 基 矢 量 h. 如 此 继续 下 去 ， 
直到 得 出 请 足 (1.2) ЖЕРДЕН ИЕ. БЕЛІНЕ EE — 
的 ， 因 此 可 以 用 它 来 表征 一 个 二 维 点 阵 平 面 或 同 易 点 阵 平 面 
二 阵 点 分 布 的 特征 , 这 对 电子 衍射 图 的 分 析 是 很 有 用 的 ， 见 
5.83 节 。 关 于 三 维 约 化 胞 的 条 件 见 1.4 节 ， 

田 一 种 确定 基 胞 或 儿 重 胞 ( 单 胞 中 包括 一 个 以 上 的 阵 点 ) 
的 选 法 是 利用 点 阵 的 点 对 称 关系 ,如 布 咯 菲 胞 ,这 将 在 下 节 中 
Wit. 


. Бо 


1.2.2 я 对 Ж 


晶体 中 物质 的 有 规则 的 周期 性 排列 ， 除 了 表现 为 平 称 对 

称 外 ， 还 表现 为 围绕 一 个 点 的 多 次 重复 出 现 的 旋转 对 称 ( 图 
1.3) 和 反映 对 称 (图 1.4)。 在 旋转 对 称 中 , < 一 360 "my а Ж 
每 次 重复 希 旋 转 的 角度 , > 表示 旋转 一 周 中 重复 出 现 的 次 
Ж. 旋转 操作 或 旋转 轴 用 数字 表示 ， 例如 1 指 旋 转 350" 435 
Ж, 实际 上 是 无 旋转 对 称 ， + 指 旋转 360 38 E 4 次 或 每 旋转 
90° 重 复 一 次 ,这 就 要 求 阵 点 所 民 表 的 内 容 具 有 这 种 4 次 旋转 
对 称 性 。 显然 ;这 种 对 称 不 改变 问 指 关 系 ; ЖДИ ЖЕ AE Ri И ТЕ 
指 ; 旋 转 后 仍然 是 顺 时 针 向 指 ( 殉 图 1.3), 
”” 划 时 不 考虑 点 阵 的 平移 对 称 ， 围 绕 一 个 点 的 旋转 对 称 可 
以 是 任意 的 ， 但 是 点 对 称 与 平移 对 称 都 不 是 单独 存在 而 是 共 
在于 点 阵 中 ,它们 相互 协调 ;彼此 制约 ,这 就 使 旋转 对 称 操作 
АЖЯ1,2,3,4,64%Ж ШАН Т. 
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图 1.2 平移 对 称 


图 1.5 中 有 一 列 阵 点 Ааа, PER И, EREHE 
nz 一 360” 的 旋转 使 阵 点 do 复原 ， 旋 转 a 角 把 4 转 到 41. 
SEREA А, Eb ELE E (2 一 1) а, НА РИВНЕ а 角 , 把 
Ел a 转 到 OO. BEER AD A: 构成 一 个 新 的 点 列 , 只 有 当 
4i 与 4; 的 间距 是 4, 与 4 的 间距 4 的 整数 倍 9 时, Me 转 


кб + 


图 1.3 табан 图 1.4 НРА CRD m 的 
Биж 


л +f, 


Ф 
ЕП “ 


A, 
图 1.5 AJ A EREE m PLA 


对 称 才能 与 平移 对 称 共 存 于 同一 点 阵 中 , 因此 有 


а--2 acosa = фа. (1.3) 
Ж Pxcosas 1 的 范围 内 ; n Ма 只 有 下 列 五 种 解 ， 
9 —1 0 1 2 3 
соза 1 + 0 一 二 --1 


а 0% 60° 
п 1 6 
ЖЕНЕ x Ф 


909 120° 180° 
4 3 2 
m А % 


这 是 点 阵 的 平移 对 称 对 于 旋转 轴 这 种 点 对 称 施 加 的 限制 。 


图 1.6 十 种 平面 点 群 


平面 中 的 另 -一 种 对 称 英 
жи В Е 
是 与 此 平面 正 交 的 镜面 m) 
的 反映 或 镜 象 对 称 ( 图 1.4). 
与 平移 对 称 和 旋转 对 称 不 
同 ; 这 种 对 称 改变 向 指 关系 ， 
ПЕЧЕНА 38, 经 过 
ERAR. uo BM EE 
向 指 ,反之 亦 然 ;有 如 左右 手 
Ни А. PER, 
两 次 反映 会 使 向 指 复原 。 镜 
ЕтикБ FR TE m 
ж. 

把 五 种 旋转 对 称 与 反映 
对 称 结合 起 来 得 出 十 种 点 对 
称 群 或 平面 点 群 (图 1.6). 
值得 提出 的 是 , 当 旋 转轴 是 
ЕНЕ ТМ 来 的 一 套 
由 旋转 对 称 联系 起 来 的 镜 线 
m 外 ,还 另 外 产生 一 套 新 的 


镜 线 т, 如 2mm.Amm, 6mm, Et. MATEZ KEHEE 
rmzm， 也 会 在 截 线 处 产生 一 个 二 次 办 ， 当 旋转 轴 为 2, 4, 5 次 
BF, БЖ mm 间 的 夹 角 分 别 是 907, 45°, 30°, 

点 群 在 宕 观 上 表现 为 量 体 外 形 的 对 称 。 过 去 ， 唱 体 学 以 


.%. 


WEE dA РЕЛЕ ЕН ЛАЭС 20, ЯНА» 
dA. 


1.2.3 平面 点 阵 


上 一 节 指 出 ， 由 于 点 阵 的 平移 对 称 对 于 旋转 对 称 施加 的 
НЕН ЗЕН 1.2,3, 4, 6 五 种 ， 下 面 再 反 过 来 看 看 旋 
转 及 镜面 等 点 对 称 元 素 对 点 阵 的 约束 。 

如 果 不 考 虚 虚 群 对 称 ， 平 移 对 称 和 平面 点 阵 不 受 尾 何 约 
Я ВНЕ Ня НЕВЕ, ЕН ЗЕЕ 
边 形 ( 图 1.7a). 平 面 点 阵 本 身 具 有 2 次 旋转 对 称 特 征 , 绕 一 个 
阵 点 或 两 个 阵 点 的 中 心 为 轴 旋 转 180" 仍 与 原点 阵 相 重 ; 因此 
1 或 2 次 旋转 对 称 都 能 容纳 在 这 种 点 阵 中 ( 表 1.1), 但 是 3,4 
及 6 次 诈 转 对 称 就 显然 与 这 种 平移 对 称 不 相 容 。 为 了 能 容纳 
4 次 旋转 对 称 就 需要 有 一 个 正方 点 隆 ， 两 个 初 基 平 移 矢 县 长 
谋 相 等 , 夹 角 为 90"， 不 但 在 每 个 阵 点 处 有 四 次 旋转 对 称 , 并 
且 在 正方 形 的 中 心 诱导 出 一 个 新 的 四 次 轴 ， 在 两 个 降 虚 之 间 
诱导 出 新 的 2 次 轴 (图 1.7b)。 图 1.8a 是 合金 НЕН 
中 常见 的 一 种 密 排 层 结构 ， 金 展 原子 组 成 三 角 展 和 四 方形 构 
成 的 网 格 , 围 绕 一 个 格 点 的 多 边 形 的 顺序 是 3.3.4.3.4, 简写 
为 六 ,4,3,4。 这 种 结构 要 求 一 种 正方 点 阵 ， 每 个 阵 点 周围 的 
四 个 原子 显示 4 次 旋转 对 称 ， 此 外 这 些 原 子 还 构成 一 些 新 的 
旋转 对 称 关 系 , 与 图 1,7b 右 图 给 出 的 完全 一 致 . 

同 理 ,为 了 能 容纳 3 和 6 次 旋转 对 称 就 需要 一 个 由 等 也 
三 角形 构成 的 六 角 点 阵 , 单 胞 的 两 个 边 长 相等; ЗЕМ 为 120" 
(图 1.7c)。 ЖЖ» 120° ЖЕЗ 次 旋转 对 称 特征 ; РЕМ 
本 身 具有 2 次 旋转 对 称 ,因此 它 也 显示 6 次 旋转 对 称 . 图 1.8 
b 是 另 一 种 沼 见 的 密 排 层 结构 ,金属 原子 组 成 三 角形 和 六 角形 


交织 在 一 起 的 3.6,3.6 网 格 , 每 个 阵 点 周围 有 呈 六 次 分 布 的 
ЕЖЕН, 它们 之 间 还 有 一 些 如 图 1.7 с 右 图 所 示 的 六 次 及 三 
次 旋转 对 称 关系 ，。 

与 旋转 对 称 一 样 ， 镜 线 反映 这 种 点 对 称 也 对 点 阵 的 平移 
对 称 有 一 定 约 束 。 WERE m mm BEXTSNTEAEZ: RON 8 ВЕ 
中 ;因此 点 群 4mm;3 т,б mm 也 能 分 别 容纳 在 这 些 点 阵 中 ， 
JBE: 及 mm 与 币 交 点 阵 是 不 相 容 的 , 它们 对 平移 对 称 和 的 约 
ЖР EBR ha ИЕШЕ ARAE, 简 述 如 下 . 
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图 1.7 五 种 下 面 点 阵 及 与 其 正 交 的 旋转 轴 
ф А А 三 次 出 $ МАН; «e ХӘ 


Ж1.1 五 神 二 维 布 顺 非 点 阵 


TUR A F 轴 与 夹 角 Аж 


А ЖЕ 


1.7a | РЕБЕР FANH ë| аз, y55907 1,2 

1.74 asb, y —90* im,2mm 

1.7е 

1.76 &-b,y-90* 4,dmm 
a=b, y=120*° 3,3m, В бут 


天 表示 有 可 能 相等 


在 一 列 阵 点 中 引入 垂直 的 镜 线 m 只 有 两 种 可 能 性， 一 
Жыр 4,4Ң(1Ң 1.9 a), 一 是 在 两 个 阵 点 4 А' IRR 
面 位 置 (图 1.9b)， 只 有 这 样 才能 同时 请 足 点 阵 的 平移 对 称 
TUER n 的 反映 对 称 。 把 这 些 点 列 合 人 起 来 构成 平面 点 阵 
不 外 是 图 1.9 c K d 两 种 组 合 , 前 者 是 简单 矩形 或 长 方 点 B 
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图 1.8 蹇 堆 合 多 结构 中 常见 的 两 种 密 排 县 


P{ 图 1.7 d), 后 者 是 鞭 形 点 阵 , 但 更 常用 的 是 非 初 基 的 ec Ü 
矩形 点 阵 { 图 1.7e)。 除 了 引信 的 与 4 或 4 点 列 正 交 的 镜 
# т ЛХ ЕЕ С НИЯ ВЕР, ЗЯ 还 在 
在 有 2 次 施 转 对 称 ，2 与 m 结合 成 2m 后 变 成 2 тт, 还 在 
BAA 2° РУНА. c 心 矩形 点 
阵 一 则 能 明显 地 显示 ий 2 mm 点 群 对 称 特征 ， 二 则 夹 角 为 
90" ,点 阵 几 何 关系 比较 简单 ， 因 此 一 般 选 用 这 个 有 两 个 阵 点 
(坐标 是 0,0 及 和 去: 去) 的 非 初 基点 阵 , ПЖ ЗЕ НЕ РЕ. 
这 种 现象 在 三 维 布 喇 非 点 阵 及 其 单 胞 中 是 较为 普遍 的 ， 

表 1.1 简要 地 概括 五 种 二 维 布 喇 非 点 阵 的 特征 ， 我 们 常 
НЮ Е а,Ь 作为 坐标 轴 x, 2» 方向 的 初 基 舌 其 ,由 
坐标 轴 关 系 得 出 的 最 系 有 四 种 。 简单 矩形 л р Бос ДШ 
形 点 阵 同 属于 矩形 晶 系 ， 其 它 三 种 晶 系 中 仅 有 一 个 简单 点 
Бұр. 
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图 1.9 ARER ЗГА m 的 两 种 可 能 性 ta,b) 以 及 这 
些 点 列 的 组 侣 
1.2.4 Е Tq Жї 


在 前 两 节 中 我 们 讨论 了 点 对 称 与 平 称 对 称 的 相互 制约 ， 
以 及 由 此 产生 的 对 点 群 和 平面 点 阵 的 限制 。 另 一 方面 , 点 对 
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称 和 平移 对 称 还 有 相辅相成 的 一 面 ， 这 两 种 对 称 的 结合 还 会 
产生 新 的 对 称 关 系 。 有 些 我 们 已 在 前 面谈 到 了 ,各 平移 对 称 
会 在 通过 两 个 阵 点 的 二 次 轴 或 镜 线 闻 诱 导出 新 的 二 次 轴 或 新 
的 镜 线 ,这 是 原 有 的 点 对 称 元 素 的 增殖 ， 此 外 , 镜 线 与 平移 这 
两 种 对 称 元 素 的 结合 还 会 产生 滑 移 反 映 这 种 新 的 复合 对 称 元 
素 , 镜 线 不 再 是 单纯 的 反映 ， 而 是 带 有 平移 的 滑 移 镜 线 z, 用 
虚线 表示 。 它 的 特点 是 每 经 5 АШ 平 称 就 进行 一 次 镜 线 反 
НЕ, 这 就 会 在 单位 平移 过 程 中 连续 进行 两 次 反映 操作 ,向 指 不 
"6, 满足 平移 对 称 的 重复 条 件 (图 1.10a)。 互 成 镜 象 的 两 个 
质点 不 是 静止 永 动 地 面 对 镜 线 成 对 的 存在 ， 丽 是 错开 好 平移 
单位 的 镜 象 。 在 晶体 结构 中 , 滑 移 反映 是 一 种 常见 而 重要 的 
对 称 元 素 , 因为 它 能 比较 有 效 地 利用 空间 (在 二 维 晶体 中 是 平 
Ш), 满足 窗 堆 的 要 求 .图 1.10 hb 中 有 两 个 分 子 , 利用 滑 移 反映 
对 称 关系 审 排 在 一 个 单 胸 中 ， 这 是 单 印 的 平移 或 镜 线 反映 所 
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b. 利用 它 产 生 的 密 堆 结构 
图 1.19 
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达 不 到 的 ,如 图 1.10 b 中 碟 线 所 示 的 分 子 。 滑 移 反 喘 是 一 种 
微观 对 称 元 素 , 它 的 平移 仅 是 单 胞 边 长 的 一 半 , 这 种 微小 的 请 
移 在 宏观 上 是 察觉 不 到 的 ,在 外 观 上 表现 为 单纯 的 镜 线 反映 ， 
由 此 可 见 , 把 二 维 点 群 与 平面 虚 阵 结合 起 来 ,除了 原 有 的 
对 称 元 素 的 增殖 ;还 会 产生 新 的 滑 称 反映 对 称 操作 ,平面 群 就 
是 所 有 这 些 对称 元 素 的 集合 以 及 它们 在 平面 上 的 配置 平面 
赂 的 推导 方法 是 把 相 容 的 平面 点 群 加 到 相 阔 的 平面 点 阵 中 ， 
再 找 出 由 这 种 结合 而 产生 的 所 有 新 的 对 称 元 素 ， 共 得 出 十 七 
种 平面 群 ,如 图 1.11 所 示 "* ,每 个 平面 群 用 两 个 图 表示 ,左边 
是 由 平面 群 的 对 称 元 素 联 系 起 来 的 等 效 点 的 分 布 图 ， 右 边 是 
对 称 元 素 的 配置 图 。 图 上 边 是 平面 群 的 序号 , 平面 群 的 简短 
和 完全 符号 , 点 群 符号 和 品系 。 平面 群 的 完全 符号 由 点 阵 符 
号 (p 或 c) 和 点 群 符号 合并 组 成 , 不 过 在 有 滑 称 反映 的 情况 
Т,НЕЖЖт, Apá4mg. 将 完全 符号 中 的 不 必要 的 符号 
赂 去 , 就 得 出 常用 的 简短 符号 。 图 下 边 是 原点 的 点 对 称 和 等 
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图 1.11 (HR) 

ЖУЫ НЫН АО Н РНЕ. ЯНА 
为 1 的 位 置 是 一 般 僵 置 , GG ask НАК, 其 他 是 特殊 位 置 ， 
点 对 称 性 越 高 ,等 效 点 数 越 少 ,因为 这 些 点 对 称 元 峰 不 再 起 产 
生 新 等 痪 点 的 作用 ， 但 是 ,在 这 种 情况 下 ,等 效 点 一 定 要 具有 
这 种 点 对 称 ， 如 放 在 4 处 的 一 个 分 子 本 身 一 定 要 有 4 次 旋转 
对 称 特征 。 MENORES E UOS SOEUR. 只 要 这 个 点 系 中 有 
一 个 点 处 有 一 种 原子 ， 点 系 中 的 其 它 点 也 必须 同时 有 这 种 原 
子 存 在 ;否则 平面 群 的 对 称 关系 就 要 破坏 . 

ян 1,2 可 以 容纳 在 对 称 性 最 低 的 疼 交 点 阵 中 ,给 出 рі 
及 p 2 两 个 平面 群 ， 点 群 m 及 2 mm (f 3E co 
点 阵 结 合 给 出 рт,ртт, ст 及 стт 四 个 平面 群 ; 但 反映 对 
称 也 可 以 是 滑 移 反映 85 这 又 给 出 pe pmgipem), рез, се, 
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ств (сет), сев 六 种 可 能 的 平面 群 , 但 其 中 只 有 前 三 个 才 是 
新 的 平面 群 ， 因 为 在 ст № emm 平面 群 中 , 点 阵 c 中 处 于 中 
心 处 的 阵 点 的 % 单位 平移 与 点 群 m 或 тт 的 结合 产生 一 套 
或 两 塞 正 交 的 滑 移 反 映 g, КН, EM g 已 包括 在 
ст № cmm 平面 群 中 ; 因此 сё, ста 及 cgg 不 是 新 的 平面 
群 ， 如 前 所 述 ,在 两 套 正 交 镜 线 的 相 截 处 会 产生 2 次 旋转 轴 ， 
但 滑 移 反映 z 中 与 施 转 轴 正 交 的 坛 单位 平移 会 使 这 个 轴 产 生 
248 [E ETE, 这 可 以 由 pg Ерте 平面 群 中 等 效 点 的 关系 看 
出 ,在 c 心 点 阵 中 ,等 效 点 处 于 两 套 位 置 ,它们 的 原点 分 别 是 
0,0 K+, 去 ， 只 要 把 专 ， 玛 加 到 第 一 套 等 效 虑 的 坐标 上 就 可 
以 得 出 第 二 赛 等 效 点 的 坐标 。 
Ў aM Rimm ЖЕ, ЗЕ ВЕ IE p4， 
р4т И pig. 平面 群 4 m ЖЕТЕ p £ mm, CAM 
жі, — REA E SEIN, 一 套 在 对 角 线 方向 , Ж 
镜 线 间 的 夹 角 是 45*。 从 对 角 线 方向 看 , 正方 点 阵 可 以 看 作 
是 一 个 边 长 为 Y 2 a f6 c 心 正方 点 阵 , 这 种 平移 关系 与 第 二 
亦 镜 线 的 结合 在 对 角 线 方向 产生 滑 务 反映 г, pieh же 
符号 是 p 4 gm, g EERDE, m 在 对 角 线 方向 ; 与 p 4 m 
-E 在 对 角 线 方向 也 会 产生 一 亦 新 的 滑 移 反映 g, 因此 
p 1 а 不 是 新 的 平面 群 ， 

点 群 3 , 6 与 平面 六 角 点 阵 结 合 得 出 p 3 及 p 6 两 个 平面 
BÉ. 点 车 3 m 与 平面 六 角 点 阵 结合 得 出 的 平面 群 决定 于 镜 线 
m 的 取向， 如 mm 在 第 一 套 位 置 上 ， 它 与 坐标 轴 正 交 ， 得 出 
的 平面 群 是 P3m 1; шт Е Е, БУЛЕ 
行 ,得 出 的 平面 铬 是 p 31 т, 1 在 这 里 表示 无 对 称 ; 用 它 出 现 
的 位 置 说 明镜 线 m 的 取向 , 不 写 明 这 个 1 就 办 别 不 了 p3m 1 
和 p31m 这 两 个 平面 群 ， 平 面 六 角 点 阵 可 以 看 作 是 有 特殊 
ШЕЖЖ(-У За) с АЯЖАН, 因此 在 有 镁 线 m 的 情 
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两 个 平面 群 。 同 理 ， 点 群 6 mm 与 六 角 点 中 结合 仅 给 出 一 个 
p 6 m Ш, 

至 此 我 们 一 共 得 出 十 七 种 平面 群 , 它们 与 下 种 二 维 晶 系 ， 
五 种 平面 点 阵 和 十 种 平面 点 群 的 关系 列 于 表 1.2 rh, ХА 
面 中 可 能 有 的 全 部 对 称 关 系 . 二 维 晶体 结构 可 以 千变万化 ， 
从 原则 上 讲 蔡 至 可 以 是 无 穷尽 的 ,但 是 其 中 原子 的 分 布 ; 从 平 
移 对 称 关 系 来 看 上 只 有 五 种 可 能 ， 从 围 绩 一 个 点 的 对 称 米 看 只 
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有 十 种 可 能 ,从 在 平面 中 的 对 称 来 看 只 有 十 七 种 可 能 。 由 此 
可 见 , 只 要 我 们 掌 担 了 这 些 为 数 有 限 的 点 跨 、 点 群 、 平面 群 所 
体现 的 对 称 规律 ,就 能 分 析 形 态 万 千 的 晶体 结构 ， 二 维 如 此 ， 
三 维 也 是 这 样 ,我 们 对 二 维 情况 进行 了 较为 详细 的 分 析 , 除 了 
有 助 于 研究 晶体 的 天 面 结构 外 "中, 主要 还 是 为 了 了 解 三 维 的 
对 称 关系 和 晶体 结构 服务 的 . 


1.3 = # É Ж 


三 维 晶体 的 对 称 关 系 较 二 维 晶体 复杂 得 多 ， 但 其 原理 并 
无 不 同 . 我 们 从 平面 点 阵 的 堆 操 出 发 导出 十 四 种 布 喇 非 点 阵 ， 
但 由 于 篇 幅 所 限 对 32 种 点 群 和 230 种 空间 群 就 不 进行 深入 
讨论 ， 在 对 三 维 空间 中 的 对 称 元 素 加 以 介绍 后 , 通过 尿素 的 
晶体 结构 这 个 实例 说 明 空间 群 中 对 称 元 素 的 作用 ， 目 的 是 使 
读者 能 了 解 空 间 群 的 符号 及 意义 . 


1.8.1 ЖЯ ФЕН 


БОННЕ, АЕ Е ТАЕ LE 
的 平 称 对 称 的 变 求 ; 又 要 与 点 群 对 称 相 适 应 ， 由 于 三 维 空间 
中 对 称 元 素 的 组 合 及 其 相互 制约 远 比 二 维 空间 复杂 ， 如 仍 采 
用 1.2.3 节 中 的 推导 方法 ,就 显得 元 长 。 因 此 采用 平 列 点 阵 堆 
井 的 方法 进行 分 析 ， 它 除了 有 简单 明了 的 优点 外 :还 助 于 理 
- 解 点 阵 平 面 与 空间 点 阵 间 的 关系 。 一 
图 1.12 是 一 个 空 亲 点 隆 , 它 可 以 看 作 是 无 穷 多 个 点 阵 平 
штен, 这 些 点 阵 平面 有 相同 的 初 基 共 轿 平 移 笑 量 t 
及 t, 换 色 话说 ,这 些 点 阵 平 面 不 仪 有 相同 的 阵 点 分 布 ,并 且 
有 相同 的 取向 (这 些 点 阵 平 面 的 初 基 平 移 矢 量 ,所 都 有 平行 
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тіс: анары TEC TH A BEDS MER 


关系 )。 第 三 个 初 基 平 移 矢 量 t GBA МОР EBERT 
ХЕ 9030 JU AGE E E ti, t. ts 构成 空间 点 阵 的 一 个 基 
№. 如 无 点 对 称 的 约束 , 基 胞 有 无 穷 个 选 法 。 

点 阵 平面 应 满足 点 群 对 称 要 求 ， 点 阵 平 面 的 堆 翅 也 应 如 
是 ,这 就 决定 了 相 邻 点 阵 鞋 面 间 的 相对 位 置 . 上 一 舟 点 阵 平面 
的 次 旋转 轴 一 定 要 与 底层 的 同一 种 旋转 轴 相 重 ,否则 这 个 
旋转 轴 在 空间 点 阵 中 就 不 再 存在 , 对 于 ==1 的 情况 ,平面 点 
阵 及 其 堆 井 庙 式 都 无 约束 ， 空 间 点 阵 是 由 二 维 的 斜 交 点 阵 任 
XE MEE LS ЯНИЕ, ЖЕ азс, аз 875 y2590" 
《图 1.18 a)。 尽管 二 维 的 得 交点 阵 显示 2 次 旋转 对 称 , 但 相 
邻 二 层 的 2 次 加 不 相 重 ; 从 而 空间 点 阵 中 无 此 对 称 ， dE 
虚 阵 中 , 基 胞 的 选 法 是 任意 的 , SI^ = gen mex, 
文献 中 曾 有 不 同 报 道 ,引起 不 必要 的 混乱 ;采用 约 化 胞 可 以 克 
服 这 一 困难 { 1.4 Б). 

显然 ,只 有 当 相 邻 的 两 个 平面 斜 交 点 阵 中 的 2 нн, 
这 个 2 次 轴 才 能 在 空间 点 阵 中 保育 下 来。 如 上 一 层 点 阵 平面 
的 阵 点 与 底层 的 阵 点 钻 直 相 重 时 ,第 三 个 初 基 平 移 矢 量 避 与 ?3 


.ШшШ. 


KAF ЭЕ ЕТИ A ЕНЕ н Йде В ХРЕР( 1.14). 
TE SELBE rh ЖЖ b5 2 zk hh Go 5426 
ac ES НИ В KF 90%( 1.13 b). МИ1.7а 
"DUEB, чара 5SEEEmnmyem- 
УЛЫ ВЛАЕ, 29 ДЕ to ҖЕН 2 € 10 
(1.15). ЖЕРІК 平移 操作 ,就 会 使 上 一 层 的 
阵 点 与 底 肢 的 中 点 得 直 相 重 , 改选 所 为 第 三 个 平移 矢量 ,就 构 
成 一 个 侧 心 单 半 点 阵 4 或 C (4 或 C ЕЕЕ be 或 ah 
构成 的 平面 上 有 心 。B Ш с,а 构成 的 平面 ). 单 胞 中 有 两 
个 阵 点 ， 其 中 一 个 分 布 在 有 2 次 轴 通 过 的 矩形 平面 点 阵 中 心 
处 (图 1.13 c7。 选 这 种 非 初 基 单 胞 的 优点 是 显示 2 次 旋转 对 
称 , 三 个 夹 角 中 有 两 个 是 90", 而 基 胞 是 与 兰 斜 点 阵 对 应 的 平 
行 六 面体 ;三 个 夹 角 都 不 等 于 90°. 二 维 余 交点 阵 单 胞 的 中 心 
也 有 一 个 2 次 辅 (图 1.7a), 上 一 层 的 阵 点 与 它 在 锚 直 方向 相 
重 , 构 成 一 个 在 体 对 角 线 相交 处 有 阵 点 的 体 心 单 糙 点 阵 工 (图 
1.16)。 但 这 并 非 新 的 点 阵 ,改选 tit 为 平移 矢量 , 即 可 得 出 
与 图 1.15 ІНІМ SR EAR EE. НІ, ЕНДЫ ИХ 
有 两 个 布 喇 非 点 阵 , 一 个 是 简单 RAIDER, 另 一 个 是 ША 
BE, 
HÀ HORE A I = АН ЖРА ЕЕ fo 907 B 
EEFE AR, {E ERARE AE RE E EE. ELE OCT 
从 简单 矩形 点 阵 w 和 < obt РАН НЕН НЫП 
EAS EARE. РА ЈЕ Е ГАЈЕ ТЕЗЕ ОАА, 2mmžł 
КЛ BR ЕҢЕЛ ЕЕЕ А ЈЕЛЕ ДЕЕР (1.134) 
EK СЕМЕН (Bj 1.17 K 1.18 £). ЕР ЛИН 特征 
ЖЕНЕ, 互相 正 交 ;但 长 度 不 等 (4a 了 2 和 2c,a = В = 
у=90°). ЗЕ АЖ ЕЕ А RRE JE BUB B9— 
Xi ffo ЛЕНЕ АН ox БЁН 1.15 НИМ ДЕІН 
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图 1.13 Милтон 
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图 1.16 Жой 图 1.17 сер 
T0 He ЫЛА C 


E] 1.18 с» Ёл ЕРЕ ТЕТ ӨҢЕ ERA HE DIESE SERE F 
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НЫҢ 44% В 心 正 交 点 阵 。 在 正 交 点 降下 ; = 4 
WALZ, TUE, 因此 这 两 个 正 交 点 阵 与 CC 心 正 交 点 阵 
等 同 ; 并 非 新 的 空间 点 阵 ， с 心平 面 矩形 点 阵 的 这 种 平移 如 
图 1.18 所 示 , 如 选 世 ytsy ts 为 三 个 平移 矢量 ,得 出 在 三 个 坐标 
平面 中 都 有 心 的 面 心 正 谈 点 阵 FCR 1.13 8). ЖЕ-ЕЖ 
ЖЕ ВРЕ Б Б 8I B Pob АІЖ, 与 图 
1.16 中 的 体 DER pA 阵 情况 相似 , 得 出 体 心 正 交 点 阵 了 (图 
1.13e) .这 是 一 个 新 的 空间 点 阵 , 因 为 像 单 斜 点 阵 那 样 选 出 的 
新 的 平移 矢量 БН 不 满 是 正 交 关系 , c 心 矩 形 点 阵 的 这 种 
平移 并 不 产生 新 的 空间 点 阵 , 因为 经 过 一 次 4s ЗЕР, НӘРІ 
层 平面 上 的 阵 点 铝 直 相 重 , 这 是 上 面 已 经 讨论 过 的 C 心 正 交 
АН. 至 此 ,我 们 得 出 正 交 晶 系 中 P. С,1, 五 四 种 布 喇 非 点 
РЕ. 

EAF АЛЕ TR Piin epo hka 4 次 旋转 轴 ( 图 1.7 b) A 
VE YE 35 3E UN LEE BS HE ETE ЖЖ 4 次 轴 的 前 担 下 仅 可 能 得 出 
简单 四 方 点 阵 了 {图 1.13 В) 和 体 心 四 方 点 阵 工 (图 1.13 D, 
四 次 轴 总 是 与 轴 相 重 ,a 与 b ЛЕЛЕ, Е.Н (аз-ӛуес,ас- 
万 = 了 二 90 | 

六 角 平 面 点 阵 中 仅 在 阵 点 处 有 6 次 旋 转轴 , 因此 空间 点 
阵 中 只 有 一 种 简单 六 角 点 阵 ( 图 1.13 站， 六 次 轴 总 是 与 * $h 
НВ, a,b 1E 76.8 БН ffi y 29 1207, КЕ ЯН (а = 
b75c,90* =a = усу —1207).. ДА, 可 以 着 作 是 C 心 
正 交 点 阵 , 但 5 =V 34, 后 者 中 的 夹 角 都 是 90°, 可 以 简化 
有 些 品 栖 几 何 关系 的 计算 六角 平面 点 阵 在 c 方向 还 可 以 容 
纳 :次 旋转 轴 ( 图 1.7 с), 因此 六 角 空 间 点 阵 也 可 以 容纳 具有 
3 次 旋转 对 称 特 征 的 原子 集团 ， 换 条 话说， 我 们 有 既 可 以 用 六 
角 点 阵 措 述 六 和 角 晶 系 晶 体 的 空间 平移 对 称 关 系 ， 也 可 以 用 来 
ПОК 0 А Жа ЕЕ ТІН ЕРИ. 


在 六 角 平 面 点 阵 单 胞 内 还 有 两 个 3 次 旋转 轴 ， 如 图 1.19 
HRB: См. Я Е-- ВУХА РЕНЕА БЕ В, 
СНЕ ЛИЕ, ВЕ RE X BE HIR T 3 UE SE x) 
Ж, 但 六 次 旋转 对 称 遭 到 破坏 . 根据 第 三 个 平 Bd 6 是 
由 和 指向 B 还 是 指向 C， 可 以 得 出 4BCABC.… 或 ACB 
АСВ... WEBS fB3E БОНЕВ 方式 。 它 们 实际 ES 同 


0,4 tr A 


图 1.20 БИНЫАННЕХЖАНАЙ ЭЖ, 


的 ,只 不 过 是 取向 相差 60"( 或 180" ) 就 是 了 。 这样 , 韦 续 进行 
三 个 平移 就 会 使 上 边 第 三 层 的 阵 点 又 回 到 4 位 置 , 与 底层 
阵 点 相 重 (图 1.200. 单 胞 由 边 长 相等 的 鞭 面 构成 (图 1.13 
к), МНЕ ВНЕ НЕЕ К. eO APER £n 3 次 灿 旺 对 称 
Ari, Xe Жі (а= 8=у790°), 边 长 相等 (a=5 二 ec). 

由 此 可 见 ,三 角 蝇 系 有 两 种 空间 点 阵 ,一 是 六 角 点 阵 P， 
жни. ИНЬ А йя Hus 
角 , 晶 体 几 何 关 系 比较 复杂 ,二 旭 在 一 种 三 角 晶 系 中 使 用 两 种 
坐标 轴 关 系 不 同 的 点 阵 , 既 不 方便 , 又 容易 混淆 , 因此 常用 三 
ЖАН КЕНЕ. ХАНЫ SA fi lob 
的 单 胞 不 同 , Бе а-с-ь-е-ос-а-ь- ты 

1 1 
的 关系 ,但 它 不 是 基 胞 , 而 是 包含 有 000， 2-5, 224 
三 个 阵 点 的 三 重 胞 ( 见 图 1.20), 六 角 单 胞 的 ez 与 3 次 轴 
相 重 ,ax 的 选 法 有 两 种 可 能 ， 一 种 是 as 一 a 一 b, 如 图 1.20 所 
Ж; 另 一 种 是 a 二 a 一 e, 这 时 三 重 六 角 单 胞 中 三 个 阵 点 ñas 


ЗЕ 2, b.c 间 的 关系 是 ， 
ан =а—}, 
b;=b—c, 
ЕЯ ЕЯ (1,4) 
由 此 得 出 单 胞 参数 间 的 关系 
ан-Г(а--В)-(а-ҺУ)2--(2а(1-сова) 117, 


сн=[ (в + В+ с). (абс) 112 = [3 4%(1-2со5 ay] 
(1.5) 
№ 


= (3 аў tez, 
==. (1.6) 
关于 点 阵 方 向 及 点 阵 平 面 的 指数 变化 关系 见 2.3 3h. 

EE 30 Ну ax 一 90" 时 ,菱形 变 为 正方 形 ， 凌 面体 点 
阵 变 为 简单 立方 点 阵 王 ， 蓉 面体 单 胞 的 边 长 即 简单 立方 单 隐 
的 边 长 (图 1.21 1.131), 原来 只 有 一 个 ЗК, 现在 在 立 
方 单 胞 的 体 对 角 线 方向 有 四 个 3 次 轴 ( 夹 角 是 70"327)， 构 成 
4 次 旋转 对 称 关 系 。 除了 在 晶 轴 方向 有 三 个 4 ХЫ» ЖШ 


cosa 


图 1.21 йлн ЕЙІН ЖМ 3 rof 


对 角 线 方向 还 有 六 个 2 次 轴 ， 由 此 可 见 ， 立 方 点 阵 是 对 称 性 
最 高 的 室 间 点 阵 , 单 胞 的 三 个 基 矢 长 度 相 等 , ЕЙ 90°. 

3$ а= 60°}, ЖАН БАШЫ У APER, ЖЕЙДІ 
的 边 长 是 立方 单 胞 面 对 角 线 长 的 一 半 ( 图 1.22 Ж 1.13 п). 
面 上 的 阵 点 分 布 在 等 边 三 角形 的 顶点 ， 这 些 装 面 排列 在 立方 
单 胞 的 体 对 角 线 方向 ， 因 此 面 心 立方 点 阵 也 可 以 看 作 是 平面 


*02* 


ZUR BE? BOSE fS НИЕ ВЕ ПОЛА Ау 34 а =109° 28! (Ва = 
180° —70?32^ ,cosa = —1/3?, 
ЗЕРНА ди FA 
ВЕТ, ЭТНА АУ EE 
方 单 胞 体 角 线 的 一 半 ( 图 1.23 
及 1.13m)。 由 此 可 见 ， 体 心 


立方 和 面 心 立方 点 阵 的 基 胞 都 

Же. 但 是 为 了 最 示 

立方 日 系 的 对 称 特征 和 简化 晶 

体 几 何 关系 ， 选 立方 单 胸 更 为 图 1.22 耐心 立方 单 胞 与 
18. НЕЖИН 


BERKAH 14 种 布 喇 非 点 隆 ， 这 是 点 对 称 对 平移 


图 1.23 dbi A RE SERE EE ОЗЕ Ж 


对 称 的 约束 的 结果 ,所 有 晶体 (ЖЕ ЕЩЕ T A AE ЖЕЖ 
称 关系 都 不 会 超出 这 14 种 点 阵 〈 表 1.3)。 布 喇 非 点 阵 与 一 
般 空 间 点 阵 的 区 别 在 于 前 者 考虑 了 三 维 空间 中 的 对 称 关 秒 ， 

为 了 优先 满足 对 称 性 的 要 求 ， 常 常 选 非 初 基点 阵 . 上 面 的 讨 
论 是 不 严格 的 ,但 却 能 形象 地 说 明 从 二 维 平面 点 阵 的 堆 井 只 
能 得 出 这 14 种 布 喇 菲 点 阵 . 反之 ,我 们 还 可 以 从 其 它 空间 点 
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a. Cm P> b. Еті 
№ 1.24 四 步 点 阵 在 基 面 上 的 投影 
жіз м 种 布 喇 草 点 阵 及 单 胞 的 习惯 选 法 


点 阵 符 号 | SN Bn AR * тЫ 


Еж 


ыы нк бұт 


у = 120° 


БелАН, ИНН. 
ж“ дйАВАСЯАЛШАЙ ЫАЖ. 
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a. ШЕБЕР b. ШОН c. Heo ABE 
В 1.25 Битан EAE 


ETARTE а, В, 307g ROBO PE 3 
DOR. XX GERE ВЕ ЧАТЫ Ноу РЕТ 
不 可 能 有 铜 心 点 阵 。 在 四 方 晶 系 中 ,由 于 c 轴 是 4 次 轴 , 便 心 
点 阵 只 可 能 有 C о, ПОХ ЗЕНОН. УЗКИЕ 
面 对 角 线 方 向 的 两 个 正 交 的 点 阵 舌 量 为 基 矢 ay b， 得 到 底面 
积 和 体积 都 减 半 的 简单 四 方 点 阵 (C 二 P， 图 1.24)， 对 于 面 
АРЕНЕ АНЕ Е, РЯ ЕЕ F= 
I ЕЯ, ВЕЕР, FEILa-—C. ЖХЯН 
阵 的 单 胞 中 , СЛ, ОВЕН», 都 要 破坏 6 次 族 
转 对 称 关系, 变 成 正 交 晶 系 或 单 斜 品系 的 单 胞 ,因此 只有 一 种 
简单 六 角 点 隆 ， 在 正 交 点 阵 的 单 胸中 ， 加 和 这 些 心 都 是 新 的 
点 阵 〈C 五 )。 在 鞭 面 体 点 阵 中 ， 如 在 单 胞 中 加 入 体 心 阵 
点 , 则 可 得 出 高 减 半 、 边 长 不 变 、 体积 减 半 的 另 一 简单 凌 面 体 
单 孢 (图 1.255c)7。 如 在 单 胞 中 加 入 耐心 阵 点 ， 则 可 得 出 高 不 
变 . 边 长 碱 半 ,体积 为 原来 的 四 分 之 一 的 另 一 简单 著 面 体 单 胞 
《图 1.25b)， 由 此 只 有 一 种 菱 面 体 点 阵 及 。 三 斜 单 胞 也 如 
是 ,无 论 加 入 那 一 种 心 ,都 可 以 选 另 一 个 边 长 较 短 的 简单 三 斜 
单 胞 . 


1.8.2 点 群 


在 三 维 空间 中 ， 二 维 点 群 中 的 旋转 对 称 和 镜面 反映 对 称 
可 以 有 更 广泛 复 厅 的 组 合 ， 此 外 还 可 有 倒 反 { 象 转 ) 这 个 新 的 
对 称 元 素 . 倒 反 又 称 对 称 中 心 ， 它 是 相对 于 一 个 点 的 反映 ， 
SE му, 的 点 经 个 反 操作 后 的 坐标 是 对 ,5,; 并 有 相反 
的 向 描 。 旋转 俩 反 是 把 旋转 对 称 操作 与 倒 反 操作 结合 起 来 的 
иплж, НХ 表示 ,简称 倒 反 轴 ,， 图 1.26 是 了 这 种 复 
合 对 称 操 作 的 裤 射 赤 面 投影 图 ,加 点 是 纸 面 上 方 的 极点 ,图 
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圈 是 纸 曾 下 方 的 极点 。 在 纸 画 上 方 的 点 1 旋转 9” 后 到 达 点 
4 的 上 方 , 经 倒 反 操作 到 达 纸 面 下 方 的 点 2， 旋转 90” 接着 倒 
反 到 达 纸 面 上 方 的 点 3， 再 转 90" 后 接着 倒 反 到 达 纸 面 下 方 
的 点 4, 最 后 旋转 及 倒 反 复原 到 点 1. 显然 ，4 不 是 真正 的 四 
次 旋 苇 轴 ; 但 色 括 比 2 次 轴 更 多 的 内 容 ( 见 图 3.31 rh ñu 4 fl 
反 轴 及 图 1.29 中 尿素 晶体 的 宕 观 示意 图 )。 由 图 1.27 可 以 
看 出 ,i 是 旋转 360 "接着 倒 反 ,这 实际 就 是 单纯 的 倒 反 . 3 是 
旋转 180? 接着 创 反 ,这 等 于 
相对 于 与 2 КЕ 
m у В, б==1/т(=Ет). 3 
相当 于 3 次 旋转 轴 加 上 对 称 
rta», GAF 3 yk We $ed 
加 上 一 个 与 其 正 交 的 镜面 
(6==3/т). Ek а 5 
操作 中 ,3,4 与 6 相似 ,I 与 3 
相似 ,因此 在 图 1.27 中 分 别 
列 于 第 二 和 第 三 行内 。 图 1.26 ыы 
НВА HIN CX ЕНБ) БЕА c (m) в 
ЭНЕН. {ЕЛЕ И НАН P. А 


МУК Хит Х),Х 2213), Xm (m LX), Х2 


(21 Х), Хит X), X/mm oc mCR нх, МЕ 


m 下 )、 与 二 维 点 群 中 的 情况 一 样 , 这 些 对 称 元 素 的 结合 还 
会 产生 新 的 对 称 关系 ， 不 过 情况 更 为 复杂 ， 对 于 七 个 晶 系 可 
以 导出 三 士 二 种 点 群 , 列 于 图 1.27 th, 其 中 点 群 符号 是 简短 
8. ФЕНИЛ, mmm 2.2 4/mm 2. 2. 2, 


тот 


e 


图 1.27 32 个 点 群 


(= siia ES 


5 mad 6 / mmm 522 on 3223, т З == 52.6 
个 点 群 用 两 个 图 表示 , 左 图 基 极 射 未 面 投影 图 , 右 图 是 对 称 元 
Жажа. НН х Ы АНХ Е, ЛЕ 
辑 周 上 前 轴 是 在 术 平 面 上 的 旋转 轴 。 在 立方 品系 中 ， 在 体 对 
角 线 方向 还 有 3 次 轴 , 在 面 对 角 线 方 向 还 有 2 ch. 

à 


жж Voie canto) m- OUI CHBHOUI 


图 1.28 几 种 简单 分 子 与 离子 的 对 称 性 5 


图 1.28 是 一 些 分 子 及 离子 的 结构 以 及 它们 的 点 群 对 称 
特征 ,每 个 圆 球 代表 一 个 原子 或 原子 团 的 重心 ,这 些 原子 或 原 
子 团 的 半径 实际 上 较 此 为 大 。 图 1.29 J£ — Mk E GE 
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ФАНИ ЕН РЕКОА, ФК ДЕЙН 
对 弄 清 点 群 符 屿 及 其 意义 是 很 有 帮助 的 。 应 当 指 出 、 分 子 及 
离子 只 是 晶体 的 一 个 组 或 部 分 ,它们 的 结构 并 不 是 晶体 结构 ， 
但 是 了 解 分 子 及 离子 的 结构 对 分 析 由 它们 组 成 的 晶体 的 结构 
还 是 很 有 意义 前 〈 见 下 节 对 殿 素 的 晶体 结构 的 讨论 )。 


1.3.3 空 H 群 


芋 维 点 和 娩 的 对 称 已 经 相当 复杂 了 ， 把 它们 再 加 到 与 其 相 
容 的 点 阵 中 ， 产 生 的 空间 群 中 的 对 称 元 素 显 然 要 比 图 1.11 
中 的 平面 群 更 要 复杂 得 多 EET EE rh ‚РЕ НМ 
PEERAA g 一 种 ,而 在 三 维 空间 中 根据 请 移 关系 不 同 , 滑 移 
反映 可 以 是 轴 向 请 移 反映 а, b, № с, НН п 或 金刚 
石 型 清 移 反映 4 而 请 移 反 映 面 还 可 以 有 不 同 取向 ( 表 ]1.4)。 
在 平面 群 中 ,点 阵 的 平移 矢量 只 能 与 旋转 轩 正 交 , 它 的 作用 是 
使 旋转 辅 产 生平 移 ,并 不 改变 旋转 轴 的 性 质 ， 在 三 维 空间 中 ， 
点 阵 的 平移 矢量 还 有 可 能 与 旋转 轴 平 行 ， 这 就 会 产生 一 种 新 
的 复合 对 称 元 素 一 一 蝶 旋 对 称 轴 , 简称 螺旋 轴 . 图 1.30 223, 
和 $2 WRAP А МЕНЕЕ Ж Ш. 3: 表示 3 次 旋转 


° ale е $ . 
д‘ (a3 УЧ 
» B 48 
ж ж А. 
3 ЕЛ ЕЯ 


u 
Á 
3 


“ФО 
“ім 


a b 
Н 1.30 3, fü 3. EE IE GO RECTE IRE RE HI CO 


» {р + 


жі. 于 称 面 的 符号 
еже 
ЗЕ КТ 


滑动 平移 的 性 质 


J 33/2; 
наш. 


76576 
M е, Ч 


及 在 轴 向 的 173 单位 平移 的 复 合 对 称 操作， 也 就 是 每 旋转 
120"( 反 时 针 ) 升 高 1⁄3 单位 距离 ,旋转 三 次 复原 ,这 是 右手 三 
КӨБЕН, 螺旋 轴 3, 的 平移 是 2/3 单位 距离 ЕАК 
上 时针) 上升 273 单位 距离 , 旋转 两 次 上 升 4/3=1/3 МЕ 
离 。 反 之 ,这 相当 于 顾 时 针 的 3,88] 88. 这 是 左手 三 次 螺旋 
$, EA 和 一 左手 41,65 =E F 6,,6, E Ф 6;, ПП 21,4:,бз 
无 特殊 的 旋转 方向 (图 1.31 № 1.32). ЕАО 2, ЖЕНІЛ) 
表示 ,水 平 的 ?次 轴 及 2, 螺旋 轴 分 别 用 > 及 一 或 ~ 表示 ， 如 


上 
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$ 
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Шізі МАЕ 
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ж. 
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1.32 六 深 旋 转轴 的 糯 型 
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2520, НЕЕ. БН, ИНЫЕ ПИ 
中 常见 而 重要 的 对 称 元 素 ， 它 能 使 形状 不 是 球 对 称 的 分 于 或 
原子 集团 满足 密 维 的 要 求 ( 见 图 1.35), 

空间 群 有 230 种 ,这 里 仅 就 Pmna 空间 群 ( 图 1.3306 ВҢ 
室 间 群 符号 的 意义 及 对 称 元 素 的 由 来 ， 从 Pmaa 这 个 简短 符 
号 可 以 看 出 , 它 是 由 mmm 点 群 与 简 单 正 交点 阵 卫 结 全 产生 
的 空间 群 ,镜面 m 5 X ЯШЕ, 对 角 滑 移 反 ВШ п БУЗЕ 


交 ( 浴 移 是 和 + 二 ), 轴 向 滑 移 反映 面 "与 2 轴 正 交 ( 滑 移 是 


+44. 


2), ИРЕН Е 旋转 对 称 ， 在 这 个 空间 


群 中 的 具体 情况 是 ,:(1)m 5 s 中 的 c/2 FBE REZ AA 
生 一 个 2, 螺旋 轴 ，, 由 于 中 的 a/2 平 移 , 它 在 下 方向 移动 
a/As(2)m 5 z==1/4 的 a 结合 在 了 方向 产生 一 个 2 次 轴 , 由 
于 a/2 平移 的 作用 也 在 苹 方 向 移动 a/4;(3) а 的 a/2 平移 与 
n 中 的 a/2 平 称 结合 在 一 起 成 为 一 个 单 位 平移 , 这 与 无 平移 
ЖЯ: РИШ. a 与 2 的 结合 在 蔷 方 向 产生 一 个 2 ix de fth. в 


图 1.33 空间 群 PmnacP 2/m 2/8 2 /a 89 А ЭЛ 
称 元 泰 配置 图 


于 中 /2 平移 的 作用 ,使 它 由 原来 的 = 一 二 上 升 到 = 一 1/2 


以 及 = 一 0. 这 个 2 次 轴 与 mm Е Ж(2/т), 从 而 在 相 截 点 产生 
一 个 对 称 中 心 。 这 就 是 空间 群 Pmna ИВЛ, 如 选 
对 称 中 心 为 原点 ,由 mea 联系 起 来 的 八 个 等 效 点 如 图 1.33 
乒 图 所 示 。 如 果 读 者 掌握 了 前 面 儿 节 的 内 容 , ES ILE 
任 一 空间 群 中 对 称 元 素 的 由 来 ， 至 少 可 以 看 懂 如 图 1.33 这 
样 的 每 效 点 和 对 称 元 素 布置 图 ， 有 关 230 个 空间 群 的 推导 见 
НО 站 ,有 关 空 间 群 的 资料 见 国际 乞 射 线 上 晶体 学 表 ( 卷 
І 92, 

空间 群 是 了 解 和 研究 晶体 结构 的 人 门 向 导 ， 只 有 从 这 个 
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角 座 进行 分 析 , 才 能 从 自然 界 以 及 和信 工 合成 的 ЖТ ES dt 
中 找 出 规律 、 认 清 本 质 ， 下 面 就 尿素 的 晶体 结构 这 个 比较 篇 
单 的 实例 说 明 空间 群 的 意义 5 

尿素 晶体 的 宏观 外 形 显示 42m ЖИЫМ ([ REM 
FA AR. 42 т ЖУАН р 结合 产生 的 空间 
БЕН P4iA2m, Pi2 т, Р42с, Б42,с,Б4т2,Р4Ь2,Ріс?2, 
Pin2, ХЯР ЕЕ BLR IH, 尿素 的 晶 体 结 均 中 有 2, 
螺旋 轴 ( 只 有 产 为 偶数 的 200 ЖҮЗІН, Ж, 3.6.3 节 ), 而 无 沸 
жым, ЕДЕ АА ERF PI m% [п] ВЕ (Bl 1.34), 2, 
中 的 5/2 平移 是 微观 对 称 元 素 , 因 此 尿素 晶体 在 宏 观 上 只 显 
ж 42 m ҚАН, fE P 42 m 空间 群 中 ; БЕНЯ ЗЕ 
02. EX R Y Jj 89, 与 4 平行 的 mm E5 Х,У 3T 45" 的 方 
ЗИЯ ЕКШ 26, МНЕ CZ 方向 ) 产生 2 次 轴 ， 并 
有 :2 mm 点 对 称 。 在 四 方 点 阵 中 , 与 旋转 轴 平 行 的 镜面 之 间 
有 清 移 反映 对 称 平面 《 这 是 由 罗 方 点 阵 的 平移 及 镜面 诱导 出 
的 对 称 元 素 )， 

НХ TAE 


HN NH, , 
x 
с 
! 
о 


ECARE 4 旋转 倒 反 对 称 或 2 螺旋 对 称 ， 而 与 2 mm 点 对 称 
相 容 ,如 图 1.28е 所 示 。 如 把 尿素 分 子安 放 在 图 1.34 中 的 
2mm 和 位 置 ,由 于 每 个 分 子 只 有 一 个 忆 一 , 它 只 能 在 m;m 相 交 
的 2 次 轴 上 ; 两 个 NH. 中 的 氮 原 于 也 必须 在 一 个 镜 画 上 , 否 
则 就 需要 有 四 个 NH; 才能 满足 2 mm 对 称 。 每 个 АЛЫ 中 有 
两 个 尿素 分 子 , 一 方面 只 能 分 布 在 2 mm 位 置 上 , 另 一 方面 还 
要 满足 4 次 旋转 倒 反 关系 , 因此 只 能 像 图 1.35 那样 , 一 个 分 
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TÈ NH: BE SH Ez N Z, Я— Тіп МН. 键 彰 下 如 О, 

í | l 

O Ж 
这 也 符合 水 平面 内 的 2 ЕНІН ЖК. НІНЕ, 424 до 1 
次 旋转 倒 反 对 称 和 2! 螺旋 对 称 是 由 四 个 尿 素 分 子 的 对 称 分 
布 产生 的 ,而 尿素 分 子 本 身 并 不 具有 这 种 对 称 。 这 种 4 和 2 
对 称 管 合 形 状 不 规则 的 分 子 密 堆 要 求 ， 而 4 和 2 АТ 
是 这 样 ， 


а b 
图 1.35 HUBS HL ERES ВНЕ КБЕ (b) 


dT НТ РМТ О, ESCOGER 
АВР. 这 个 具有 2 mm NERIS 殊 位 置 , 坐标 都 是 


0,L,2,1.,0,2 АЖ = Tema, 2е=0.335, =0= 0,60, 


Fa AUR 子 应 处 于 具有 m 对 称 的 特殊 Pr е, хн--0.145, 
2„=0.18. 这 些 原 子 的 学 标 参 量 是 通过 分析 入射 强度 确定 
的 。 八 个 氮 原 子 可 处 于 有 三 个 待定 参数 *,y, z 的 一 般 位 置 / 
或 两 大 有 四 个 等 获 点 的 特殊 位 置 ， 但 由 于 氢 对 和 射线 散射 非 
Ж 99 ,无 法 从 试验 确定 它们 的 位 置 (所 对 电子 的 散射 相对 来 说 
不 是 那么 弱 , 在 有 些 情况 下 可 用 电子 入 射 确定 复原 子 的 位 置 ， 
这 是 电子 衍射 结构 分 析 的 一 个 特点 , 见 10.5 3%), 


a 44. 


1.4 25 化 Ж? 


1.4.1 #74 2 tE 


如 前 所 述 , 唱 体 的 平移 对 称 关系 可 以 用 空间 点 阵 描 述 ,也 
可 以 用 其 中 的 最 小 重复 单元 ( 基 胞 ;描述 ， 一般 说 来 , 对 应 于 
一 种 基 胞 ,只 有 一 种 点 阵 , 但 反之 则 不 然 , 对 应 于 一 种 点 阵 , 基 
胞 却 有 无 穷 的 选 祷 ( 见 图 1.1 6)。 换 各 话说 , 基 胞 的 选 尘 不 是 
唯一 的 。 为 此 ，Niggli 惜 用 代数 中 企 二 次 型 的 约 化 解 的 唯一 
性 ， 发 展 了 布 喇 菲 旺 在 上 个 世纪 提出 的 约 化 胞 概念 。 约 化 胞 
的 特点 是 在 不 考虑 对 称 的 情况 下 有 唯一 的 选 法 . 

基 胞 由 不 共 面 的 三 个 初 基 平 移 矢 量 a,b,c 确定 ， 任 一 点 
ЕЖЕННІҢ, 

r—ua - оъ wc, (1.7) 

jJ 260058 а,Ь,с ЮЖ a. В, у 就 是 决定 基 胞 或 点 阵 
的 六 人 外 参量 ， 另 一 方面 ,上 式 也 可 写成 


r!-uua*a + vobb-F лос +6 


T2wwb-c--2 риса 2 има”), (1.8) 
其 中 六 个 基 矢 标量 积 可 列 成 第 阵 
аға b-b сәс 
(ыы с-а м»): a.9) 


第 一 行 的 三 个 对 称 元 素 决 定 基 胞 的 三 个 边 长 a,5,c， 第 二 行 
的 三 个 不 对 称 元 素 还 与 基 胞 三 个 过 hk ЖЭ, Ап Б.с Бс 
cosa 等 。 因 此 我 们 也 可 以 用 这 六 个 基 儿 标量 积 作 为 描述 基 
Мін. 


* 对 初学 者 这 一 节 可 先 赂 去 
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Ж Жез ЗЕК BS CE SUCH ж] КИЕ ПОЛЕ 
", ЖЛЕ БІНЕ, НИНА ГЕНЕ 
№. ЕЖЕ ВРЛЕУ ЕЕ КЕЛШЕ, НЕА 
约 化 胞 的 几何 关系 加 以 说 明 ， 

约 化 陷 是 基 胞 ， 其 中 只 包含 一 个 阵 点 。 为 了 与 布 喇 非 胞 
区 别 , 令 约 化 胞 的 三 个 约 化 矢 为 a be, 它们 的 向 指 顺 序 遵 
ЖФ, Boa'sb so. ЕЛ S PME К 
ЗЕ АЕ, AERA SME ЕРЕ 
ЕЖЕЛ ІНЕ. 如 两 个 约 化 矢 间 的 ЕЯ 小 于 90^, 
其 标量 积 有 正 值 ,否则 为 负 慎 ,后 者 还 包括 夹 角 等 于 90° 而 标 
重 积 等 于 零 的 情况 。 在 后 一 情况 下 ,为 了 显示 标量 积 有 负 值 ， 
将 标量 积 取 绝对 值 后 再 冠 以 负 号 ， 如 一 lb ec], ARSA E 
fi f b^ -c^ 96 91. 

在 林 笑 标量 积 奸 阵 中 ， 三 个 不 对 称 标量 积 的 可 能 排列 组 
SOR 


* 


第 工种 类 型 


bec | са | а-Һ 


第 下 种 类 型 


he | сой | a-b 


+ 


原始 铺 况 
а ЯБ + 
b 策反 向 - 
ем - 
b.c PN тікі + 
с.а МАНЕ - 
ав f ER LIS] - 
себен) + 


及 三 个 不 对 称 标 量 积 全 有 正 值 或 全 有 负 值 (包括 零 ) 出 发 ， 收 


变 一 个 辅 的 方向 ,两 个 标量 积 变 号 ,向 指 相 反 ， 改 变 两 个 轴 的 
方向 ,仍然 是 两 个 标量 积 同时 变 号 ;但 向 指 不 变 ， 改变 三 个 轴 
的 方向 ;标量 积 符号 不 变 , 但 向 指 相反 。 由 此 可 见 ， 三 个 不 对 
称 标量 积 中 有 青 数 个 正 值 的 为 一 组 ， 可 用 三 个 全 有 正 值 为 代 
РЕНО Л, ХИ 工种 类 型 ， 另 一 组 是 有 奇数 
个 负 值 ,可 用 三 个 全 有 和 负 值 为 代表 ， 基 矢 间 夹 角 全 为 铠 角 , 称 
为 第 工种 类 型. 通过 改变 基 和 的 方向 ， 每 个 标量 积 既 可 以 有 
正 值 ,也 可 以 有 和 负 值 ,三 个 其 矢 里 序 的 向 指 可 以 是 右手 型 ， 也 
可 以 是 左手 弄 ， 但 只 能 在 所 属 类 型 内 变动 而 不 会 从 一 种 类 型 
改变 到 另 一 种 类 型 ， 对 于 这 二 种 类 型 的 约 化 胞 ，Niggli 给 出 
的 约 化 条 件 列 于 开工 5 F. 

主要 和 条件 保证 a bse 是 三 个 最 短 的 点 阵 矢 量 ， 且 2 去 
baee, 除了 要 求 约 化 胞 的 三 个 举 标 平面 上 的 二 维 约 化 胞 中 
得 面 对 角 北方 向 的 点 阵 和 关 量 的 长 一 定 要 大 于 或 等 于 两 个 边 上 
的 约 化 笑 的 长 外 (如 (1.2) 式 ); 还 要 求 约 化 胞 中 曲 短 的 体 对 角 
线 方 向 的 点 隆 笑 量 一 定 要 大 于 或 等 于 最 长 的 约 化 笑 c' 的 长 。 
在 第 I 类 多 化 胞 中 ， 最 短 的 体 对 角 线 方向 的 点 阵 医 量 是 a 一 
b +e 或 一 a +b ' +e ;根据 (1,10) 可 以 证 明 它们 都 长 于 或 等 
Te. Яд, Aa -ameb ЖЫР е 可 得 

[a —b' с” | = (а-а? +b”'T-b”-+c'+e'—2 b” е 
+2с'-а^—2а'-Ъ/)!/2;=с', 


Р П жынын, POS B fE xy fB SS 25 BJ B5 zx, PE ЕЕ a” + 
bte, ЖЖ ИЕ Ет ЙЫН Ж |а НЫ +e |c 
可 得 (1.12b). 
在 一 些 特殊 几何 条 件 下 ， 如 两 个 约 化 笑 的 长 相等 或 构成 
夷 形 点 列 ( 也 就 是 有 心 矩 形 点 列 )， 光 沉 不 共 面 的 三 个 最 短 的 
点 阵 矢量 还 不 能 唯一 地 确定 约 化 胞 .为 此 ， 还 有 必要 进一步 
. 81 ° 
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ЖЕРЛЕ ТЕН Ef Xm. ЕЕ 1.5 中 的 
ЕЖЕН. 这 些 附 加 的 约 化 条 件 代 表 下 述 隐 种 几何 关系 。 
(1》 当 两 个 约 化 笑 的 长 相等 时 ， 和 如 图 1.36 中 的 a^— 2, 
由 三 个 最 短 的 点 隆 矢 量 构成 的 平行 六 面体 有 两 种 可 能 . 一 个 
平行 六 面体 的 基 儿 是 ar bye 另 一 个 的 基 儿 是 ea 一 一 Pb 一 
一 286 二 一 e*。 这 两 个 平行 六 面体 不 但 有 相同 的 边 长 (a=, 
Ь=Ь’,с=е’), ЖНЖ ЖИН ias (а= B^, В-а”,р- 
у’), ЛЗ ВОЛАР ЛАО, ДЕННЯ P 
Tn 3e f XR (ERE. ТЕЛЕ ВЕ ЛЕНЕ A, 
特殊 约 化 条 件 (1,118) 规 定 ,; 当 a а?а b^ BF. b/ c с” а”. 
换血 话说 , 当 а/-У,соз a xeos В’ 或 者 p Sa, RARE 
ТЖЕ ТЕНЕ с 应 在 ab HAES НИ а’ 这 一 边 ,t 不 
НЕ cR, DUCES a,b,c 构成 的 基 胞 不 是 约 化 胞 ， 


图 1.36 ipu HEX EMI Caf —50 ЕЕ аА с! 
NITE AID 上 一 县 的 阵 点 ,后 二 一 县 的 阵 点 


LE NES 


约 化 条 件 (1.11 b) 规 定 在 如 =< Ву 87. ТЕҢЕП ЖИ 
的 情况 下 , 相 伺 的 约 化 条 件 (1.13 2,0) B be lea], 
[ea |< lab], 也 就 是 (x 一 PD) 所 (1— 8), (л—8')< 
(x 一 8 人 站， 换血 话说, 约 化 胞 中 有 两 个 或 三 个 约 化 舌 锋 长 时 ， 
夹 角 的 选择 规律 是 :e” 最 接近 90°, 67 kZ, р 再 次 之 . 

(2) 在 第 工 类 约 化 胞 中 , 当 两 个 约 化 拓 有 图 1.37 中 质 示 
Hja b= а-а’ 关系 时 ， 由 这 两 个 约 化 矢 构成 的 点 阵 平 面 
是 有 心 矩形 点 列 。 在 这 种 特殊 情况 下 ， 由 三 个 最 短 的 点 阵 矢 
量 构 成 的 平行 六 面体 也 有 两 种 选 法 ， 一 个 的 基 矢 是 wb c^, 


3—4 4E a--a'b-b/—a'cez-—c. gs, ата”, b—b, 


图 1.37 ab lana, ВВ РЕ A'OB' EL P С' 


为 第 三 个 约 化 舌 : 
Ф 上 一 层 的 降 点 ， 全 ”下 一 层 的 阵 点 


+ pi>» 


с-ес”,азға”,И-аҺңЙ/,ушу”, 为 了 克服 这 种 不 唯一 性 ， ХИ: 
Талпіс-е) ӘНЕ. ВИЗА, 54 ab = фа’ -а/, | c^ 的 选择 
МН са 0 b e Е 1.37 HBB 5S b/ а’ ER, CC 
与 EX) RPEXS SAEC SC IE ОВ" 区 内 的 c Tg STE 40B 
区 域内 的 ce。O4' 是 点 阵 矢量 b Жа —b' 的 等 分 角 面 在 图 上 
的 规 线 ,在 这 个 面 上 的 点 阵 和 关 量 c1 满足 b e; = (a^ b) ei Hp 
cya —2 bci ОВ’ ЖЕ EE a^ — b^ 正 交 的 平面 在 图 上 
的 截 线 ， 在 这 个 面 上 的 点 降 矢 量 c, 满足 cria =b e Bie 
可 网， 在 ОВ" 区 域内 的 e ЕЮ ЕТИМ, 这 
就 唯一 地 确定 了 在 这 种 特殊 情 襄 下 约 忙 胞 的 选 法 。 同 理 可 以 
证 明 第 三 个 的 化 条 的 投影 不 可 能 在 Ос” 及 408 区 域内 ， 
这 是 因为 与 特殊 约 化 条 件 (1.11 е) 相 违 。 如 第 三 个 约 化 舌 前 
投影 在 B'ON 区 域内 , 约 北 胞 的 选 法 也 是 唯一 的 。 因 为 与 6 
相对 应 的 t= 一 ce 人} 的 投影 将 落 在 BON ЖА, а>90°, 
ША, у 均 小 于 90”。 如 前 所 述 , 这 与 三 个 ШЕН fB ñ 
情况 属于 一 个 类 型 。 从 下 一 节 中 将 要 讨 论 的 特殊 POE AR ME 
(1.13 e) Hl c" a^ —0 可 以 看 出 + © 5 ü I ET PG mE: 
因此 不 可 能 是 约 化 胞 ， 

特殊 药 化 条 件 (1.11 c), (1.11 d) 与 上 述 情况 相似 , 不 再 
Жу. 

(3) 在 第 工业 约 化 孢 中 , 当 两 个 约 化 矢 有 图 1.38 中 所 示 
的 |a" -b'] =a ЖАМ» ШЕРТЕР ЖЕСЕ 


面 也 是 有 心 拒 形 点 列 . 这 时 , 约 化 胞 的 选 法 是 唯一 的 ，c «a^ = 
0。 这 是 因为 , 当 两 售 区 化 矢 a 55 b^ іста TF sk K T 90^ 
时 , ЖЕЛЕ АННЕ A" ON” 区 域内 (或 
与 其 相当 的 40N 区 域内 ,44 53 b^ Е), аР ЭЛ 
WARA ,如 点 阵 和 关 量 *， 但 如 改选 a 一 一 ab 一 一 a —b’, g 


+ 65+ 


图 138 іа - аа 时 , ЖЕЛЕ с 的 投影 在 
ОМ” E, ca =o, Ф ЕВЕ 


наме = Е ИЕ RAEAN 
角 , 这 是 上 一 节 中 已 讨论 的 第 工 类 约 化 胞 的 情况 ， 由 此 可 见 ， 
当 Јал | = 地 n'a’ 时， 只 有 满足 ea 二 0 Е 
с ДВЕ ЖӘНЕН, 约 化 条 件 (1.13 с), (0.13 4d) 与 此 
相似 ， 

(4) 在 第 了 种 类 型 的 约 化 胞 中 , 如 最 短 的 体 对 角 线 a’ + 
b' +e 的 长 与 第 三 个 最 短 的 点 阵 矢量 6’ 的 长 相等 ,除了 由 av， 
b/ ,c' 构成 的 平行 六 面体 外 ， 还 有 一 个 由 a= а", b= b, 
e—a' +b +e 物 成 的 平行 六 面体 (图 1.39). ША, ХЕ 
c' Ж c 的 端点 ,也 就 是 上 一 层 的 降 点 ,一 定 在 点 阵 矢量 а» 
或 a+b ШӘ ШЕ. ШЕЖЕ АШК СЕЙ ру", 

^ $6+ 


ж чан т=з — 


其 它 夹 角 均 不 等 ) 不 是 由 对 称 元 素 联 系 起来 的 , 约 化 了 的 选择 
还 必须 予以 规定 。 

"Rc |а tb не | =’ 得 

{а'.а'— a" -b/ | -2[c/-a/[) + 
+(b'.b'— la/-b/[ —2[b'-c'[) «0, 

dn а/а! — |a/-b/| —2]|c/-a/] «0 ЖЕНЕ Hb (1.13 ғ), ИЖ 
МЕН beb — [a^-b'| —2]b'*c^] >20. ЖЗ 
就 是 . 


с.а еа b'.c> [е 


-s -b 


М 1.39 Zje'—Ja' 4 b' +e GEHE TE -а 及 
=a -p ze 为 第 三 个 的 化 甘 : 外 上 一 县 的 降 点 Е 
Ф, JV fo] Ж 5 i p 98 D РЭК e КУЛАШ Heb, AR 
B 6722 8,а' а 的 为 约 化 胞 . 换 句 话说, S= АЕА Е e 
Жа”, b/ 构成 的 点 阵 平 面 上 的 锁 直 投影 ， 应 落 E-a — b 的 
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Вии Юм. 

综 上 所 述 ,根据 代数 中 三 元 正二 次 型 的 约 化 条 件 ,无 论 是 
对 约 化 矢 的 长 还 是 它们 之 间 的 夹 角 ， 都 有 严格 地 规定 。 换 句 
话说 , 约 化 胞 的 选 法 是 唯一 的 。 这 种 唯一 性 ,无 论 是 对 品 体 点 
молын r-i, далан, 还 是 单 唱 体 的 X 身 
线 及 电子 衍射 图 的 标定 cz , 都 是 很 有 用 的 。 因 此 ， 近 十 年 


来 ,关于 约 化 胞 的 研究 还 是 比较 活跃 的 0" 四。 这 也 是 为 什么 
在 上 述 场 合 下 ,我 们 宁可 使 用 约 化 胞 ,和 而 不 直接 使 用 包含 有 更 
"ену АРА A ВУИ ЗЕЛЕ. 


应 当 指 出 ， 过 去 的 文献 对 于 约 化 胞 的 概念 有 过 一 段 混 
乱 ， 前 两 版 的 "国际 多 射线 晶体 学 表 ” 第 I Sh BERI £O IURI 
实际 上 是 Delaunay №, 它 的 选 法 不 唯一 ， 这 在 第 三 版 (1969 
4E) E. ЖЕН Ж, KH Niggli Wte, Buerger 3800972 
在 转载 Niggli 的 约 化 胞 理论 时 , 只 注意 了 选 不 共 面 的 三 个 最 
得 的 点 阵 矢量 ( 才 1.5 中 的 主要 条 件 )， 忽 略 了 有 关 夹 角 的 特 
殊 约 化 条 件 ， 根据 Gruber 的 分 析 c3， 这 样 得 出 的 Buerger 
REMOJAR, RL о) A РЕМ НЫНЕ 
唯一 的 。 29 Y 5 Delaunay 胞 和 Buerger 胞 等 区 别 ， 也 有 人 
把 约 化 胞 称 为 Niggli 约 化 胞 或 Niggli №. 


1.4.2 药 化 胞 类 型 


对 应 于 14 种 布 喇 非 点 阵 或 布 喇 非 胞 ,根据 上 池 中 所 述 的 
БИЕ, Niggli 导出 44 种 约 化 了 胞 或 约 化 型 ( 见 表 1.6 一 
1.11 ХИН). ЖЕНЫ Н ab, 表示 ， 如 有 两 个 或 
三 个 相等 ， 则 用 带 下 标的 同一 符号 表示 。 约 化 胞 的 特征 参量 
ЖӘНЕ а ic: 的 标量 积 ;, 三 个 对 称 的 标量 积 只 与 约 化 矢 
的 长 有 关 ， 而 三 个 不 对 称 的 标量 积 则 违 与 约 化 关 间 的 类 角 有 


= 


= umn hs 


关 。 在 第 开 类 约 化 胞 中 ,三 个 不 对 称 标量 积 不 为 堆 即 为 负 值 ， 
在 后 一 情况 干果 一 |be| 或 一 so] 等 符号 表示 之 ， 

Niggli 推导 约 化 胞 的 方法 是 ， 首 先 从 布 喇 非 虚 阵 中 几 个 
较 短 的 点 阵 矢量 的 长 度 关系 ， 找 出 不 在 一 个 平面 上 三 个 最短 
RRE abse; 然后 再 根据 约 北 条 件 (1.10) 至 (1.13) 规 
ABUSE ARA, SEI ESTO К S RE NL (S 26 ^ IR] 
的 关系 : 由 此 进一步 找 出 约 化 笑 标 量 积 ， 每 一 种 约 化 胞 有 其 
特定 的 一 套 约 化 矢 标 量 积 关 系 ， 因 此 由 这 些 参数 就 可 以 叭 一 
жж, АНЕ НЕ ЖЕЗ Niggli 在 1928 
年 的 原著 5 中, 不易 查 提 , 为 此 下 面 作 一 简单 但 又 比较 系统 的 介 
绍 (应 当 指 出 , 表 1.6 一 1.11 中 约 化 胞 的 序号 的 编排 只 大 为 了 
才 述 的 方便 ， 与 国际 和 射线 唱 体 学 表 卷 工 给 出 的 序号 不 同 ， 
后 者 是 根据 约 化 矢 标 其 积 间 的 关系 编排 的 ,我 们 在 表 1.12 中 
也 是 这 样 )， | 

在 1.3.1 节 中 , 3r 7r да ж I9 АБЕ BF E: ВЕ a 
ЗЕ EE PERPE ЕКШ; Бо. 相应 的 三 种 约 化 胞 都 是 萎 耐 
体 单 胞 .无论 是 三 个 对 称 的 标量 积 ， 还 是 三 个 不 对 称 的 标量 
积 ， 它 们 都 有 相同 的 数值 ( 见 表 1.6 及 附 图 )。 对 应 于 三 种 立 
方 点 阵 有 三 种 约 化 胞 。 简 单 立 方 点 隆 的 基 矢 就 是 约 化 矢 。 体 
АЗ EE RBS £ HOA 1E E34] У М, а’ —c051(—1/3) = 
109^28', {>з ЗУ АРЕНА XE TEN. fü ЛЫ, а’= 
c0571(1/2):2 607, 这 两 种 约 化 胞 不 再 显示 立方 虚 阵 的 对 Ж 
特征 

简单 四 方 点 阵 中 c ЕС 次 轴 )， 不 能 象 a, 与 aa 
那样 互 换 。 约 化 孢 有 两 种 ,一 种 与 cao Er, 另 一 种 与 <<<a 
对 应 ( 见 表 1.7 ЕНЕ). 对 于 体 心 四 方 点 阵 ,除了 pe，a 这 两 
个 点 阵 参 数 外 ， 还 应 考虑 体 对 和 角 线 方向 的 降 点 间 的 距离 z= 


T+ Din. 根据 这 些 数值 的 大 小 有 四 种 约 化 胞 ， 其 中 


No.7 及 No.8 两 种 的 三 个 约 化 所 都 是 体 对 角 线 方向 的 点 阵 活 
量 ， 它 们 之 所 以 是 两 种 约 化 型 是 因为 在 2 a =b +b’ ас С? 
Я Г, ИЕ Ы с | еа" < |а. 。 在 No.7 约 


化 胞 中 ; са, [a | =-1-|(—а+а,+ес) + (а—а,+е)| = 
4 1-24, а b» [ега = Гел | =+ ср 而 
在 No.8 约 化 胞 中 ,c>as |а | [с'а o 1с Le? 


一 22?| 二 |b "ce'|。 另 外 两 种 情况 是 c 或 a ЖаШ, 由 a 或 < 
分 别 与 两 个 对 角 线 方向 的 点 阵 矢 量 构成 约 化 隐 . 在 No.9 约 化 
胞 中 三 个 约 化 笑 的 长 为 <,a,d HART HF |b -e= fe". 
а’ | = а/а”, КК a'.b—0, [BEC EB ЖАНЫ 


NORTE ЕЖЕЛ ЕН ,这 种 约 化 胞 也 不 显示 四 次 
对 称 特征 。 当 c/a 二 V2 上 时， 这 相当 于 面 心 立方 点 阵 中 No 3 
约 化 胞 ， 
КАЖАН ЛИЕ, ЖЕНЕ Ж 有 No 
10 及 No, 11 两 种 约 化 型 ， 一 如 简单 四 方 点 阵 一 样 ,， 见 表 1.8 
EB E. 
38 ВИ КЕРЕР ROTE UR [RI ER ЯМ) = В АНЕ ЙТ, DR 
T BOERS E КРЕ < 外 ,还 应 考虑 er 及 cn。 在 109"28' 
>а>60° 范围 内 (90° 除外 )， 约 化 胞 ЖЕТШЕ АДЫ (No. 13 
及 No.14). 根据 а 是 小 于 还 是 大 于 90" ;不 对 称 标量 积 全 为 正 
Жо, ， 分 别 局 手 两 种 级 化 型 ， 但 与 面 心 立方 点 阵 和 
体 心 立方 点 阵 导 出 的 萎 面 体 约 化 胞 不 同 ， 它 们 的 三 个 不 对 称 
标量 积 虽然 都 相等 , 但 随 夹 角 = 塞 化 而 变动 。 在 这 个 范围 之 
外 ,a5 或 cn ЕН, H as AN an =а а.) 8 са=а; Һа, +а 与 
* №. 


а 构成 No.12 及 No.15 两 种 约 化 胞 。 在 这 种 情况 下 , 它们 就 不 
再 显示 鞭 面 体 的 三 次 对 称 特征 。 
ЕЕ ЖИЕ, ЖЕ 
阵 有 简单 , 体 心 , 面 心 和 底 心 四 
种 , 除 底 心 CC o) ARE e hh 
为 特征 辖 外 ， 其 它 三 种 点 阵 中 
ЖР, ul asb c, БМ 
IE IEZE ABE RS EUR ЯР) 
[tB] СЕ 1.98 No.16). 在 体 心 
正 交点 阵 中 ,根据 a, b,c 及 = 


AL (а оу 的 数值 大 小 图 1.40 与 在 一 个 平面 
2 上 的 体 对 角 线 方向 的 点 阵 括 


ж, 三 个 约 化 矢 揭 长 分 别 是 MORE Ebo 

d, d, Зза, d, d; a, b,d, 在 No.18 £MEg rh Е 
Ж а, d, d HERT: RATEL a 同 在 一 个 平面 上 对 角 线 
Ji BS PR AREE EIDEMU. Ib prx с 同 在 一 个 平面 
E928 Ж Fu EO BAT ЖЕ Эс Ж 2929 [65e ЕҢ 1.40 Biz. [М 


为 ， ды =1-(-а+ь+е), “=+ (—atb—e) (8i 2b. 


eA io +52—с2) Ш e! ^a! а = Lat 2e (be), 


这 违反 约 化 条 件 (1.11 d е) MIS cra аЬ at 


a^ B, a/-b/«2 b/«c Б с а'< 26 e ВЕ, 而 在 表 1.9 В 
的 No. 18 约 化 胞 中 , b^, 均 与 b 在 一 个 平面 上 ; 在 这 种 情况 


Fo 2b /- (a Poe?) matos! a! жазы, 这 与 约 


it i (1.11 d Ж 6} 的 规定 相符 ， 
在 耐心 正 交点 阵 中 ， 除 最 外 的 点 阵 参 数 a 外 ， 还 应 考虑 


* l- 


ab 面 上 对 角 线 方 商 的 阵 点 距离 fom GP)! а, e E 


二 对 角 线 方向 的 阵 点 距离 Роа с), 在 这 种 情况 


Тт, БОКЕ а, {Ж BENT ГМИ а, с, c 不 
可 能 小 于 У, ПП а, J b №а, 六方 又 是 在 一 个 平面 上 三 
个 笑 量 的 长 ,因此 仅 需 考 处 а, fo f. 这 三 个 长 之 间 的 关系 ， 
如 J <a f, | ЕЛЕ KE fi Á Ла, РС 1.9 中 No.20 
ИЕ). An a < fi < y. WETER Жа, Г 7031.9 
中 No. 212791638). ЗХЕШАМЕЯИ НУ ЖІК En ES (ER. 
在 底 心 正 交 点 阵 中 , © 是 一 个 特殊 轴 ， Ша, b 面 上 的 对 
角 线 方向 的 阵 点 距离 了 了 比 a 短 时 , 仅 有 ,了 ,< Ro Z, 了 两 
种 约 化 型 ( 表 1.9 中 No.22 及 No.23 HEID ас f <b, № 
a, f ЖЕНЕ c, IE c 的 大 小 有 а».усҙаьс,//; С, а» Ў 
三 种 约 化 型 ( 表 1.9 中 No.24,No.25 及 No. 26), неба 
面 对 角 线 方向 的 点 阵 笑 量 都 正 交 ， 所 以 这 五 个 约 化 胞 中 都 有 
两 个 不 对 称 约 化 矢 标量 积 竺 于 零 , 但 第 三 个 不 是 零 , 因 此 不 再 
显示 企 交 点 阵 的 对 称 特征 ， <= f Ші-с-уЗ a 相当 于 简单 
ABE. | . 
ERP BEP MEA ЯНВ X НЕ 
晶体 学 表 中 称 此 为 第 二 种 配置 , 第 一 种 配置 是 c 与 二 次 轴 平 
{т)›в,е 均 与 b EX Tü сің Зе 有 > 的 "。 因 此 ,在 选 
择 约 化 胞 时 ,除了 ape 三 个 点 阵 参 数 外 , БЕ В ЯК 
УР. PERPARA ВИА а ЯНИЕ С В РЕЧ сазан 的 原 
Жез EE X А зе 1 ЕЗІН ТЖ, 
JER HE ИЕН (21,10 9 No.33, No.41, No.42). ЖЕЖ 
约 化 胞 也 可 以 由 底 心 单 斜 点 阵 导出 2, ЕТЕ АЖ 
是 常用 的 布 嘲 菲 点 阵 , 下 面 的 讨论 统一 用 底 心 童 斜 点 阵 )， 
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Жад Р POE a<c, 于 是 有 
а-Һ-В-с-<0<22|е-а| xa? c?, (1.14) 

后 边 的 不 等 式 即 约 化 条 件 (1.12 a). Жа<с HERT 根据 
b ÑA Ura b«c(No.27), b «a (No.28), ae <b(No. 
29) 三 种 约 化 胞 ( 表 1.10), 

ERGER LABRET, RTEZ 
b 已 特殊 规定 外 , 由 于 ЕСШЩ ESI 
АЛЕ, а 5с Tt a 
的 轴 也 不 再 是 等 效 的 。 基 矢 & 是 与 
БАНЮ 
最 短 的 矢量 ,e 是 与 b 正 交 并 与 a 成 
印 角 的 最 短 的 矢量 。(1.14) 式 改写 
成 
а-Б-<Һ-с-е0<<2|сға|%47, (1.15) шіп жай т 

[е-а| <<, (1.16) 的 几 个 较 近 的 阵 点 

(1.16) 式 是 引入 底 心 阵 点 的 结果 ,这 里 不 作 推 导 , 但 将 在 下 面 
加 以 说 明 。 . 

底 心 单 斜 点 阵 中 约 化 胞 的 选 法 比 底 心 正 交点 阵 复 杂 得 
$9 Та, b, СКО Г, ШЕ 


>90°,5101] 方 向 的 阵 点 距离 p Гг УӘ X EB 
9 也 应 考 虚 在 和 内， 根据 {1.15) 式 及 图 1. 和 有， 


f= (a+ Pn, 
p= (a? t 2—2 |с:а[) е, (1.17) 
qo Lane b+ 4 talea Dtf, (1.18) 


Жаа» АВЕ rh LS г n PATRIA ЗА, 


. 63+ 


жо 与 立方 品系 


体 心 立方 
d | d $ia, та, а, 


4ӛчУТа/? 


КЕСТЕ 


* @4 


对 应 的 的 化 由 


化 ju 
t ж и 4E x d ÉE Е 
, а'-а' һы ere 
b с” b' -e* c" a a'-b' 
а-а” а’. а’ a -a* 
Bs . и, 
0 $ о 
а-а! Pu Tu Pu TU 
+(-a. +h +a) | Gs, 03) | аа QA жо 
3 3 3 
a'a 
+(8; 84) $in Ға.) EU 
2 


No.2 No.3 
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суашу?д 
c< 1< 


12> ee 


No.7 жыл. a< <a 
Vz2> e /a>1, 


¿= 
2 рути 
No.8 | 3 (2a +) a<a<e 


г! 
un 


c/67Y2; 
а<4<с 


No.8 


gg 


Жі: 507585 


+(—a,+ 
в: +c} 


4 | (а +8,- e) 


« a 
а, 
а, 


No.6 


Ж ® fog ox k Ж # 


b' c* В.а, 
а 
A; t 
D 
a'-a' 
LII а, 
0 
4-(—а,- 
4-Са,-а,+г) 
AC) 
* am 
+a- а> 
іса +a;-C)| ECLA 
tte) Іі) 
4—8, + 
+¿(a,—a,+c) 
a; +c) 
+a, 
а: 
a+c} 


No.7 No.8 


һы “с” 
є'-а' а-ы 
aa t'-c^ 
0 0 
ыы b'-b 
0 6 
b'-bh' ы 
а'-а' Tu 
2 2 
аа” ва, 
Җ—й'+а' + 
а” |) —la'-b'| 
а-а! а'-а' 
4 -а-а + |-4(—и'-+а'+ 
М |) Ғы 
ka’ c! -c' 
LM + 
а :а 6 
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ЖІЗ БДХАЗпЙЫАЖ 


3E e ин] o Ж 


EARE 


a;—[2a*(1— созау М 


No.13 60*«ac90* 


Мо. 14 980%<а<7109%28! 


ел--Г3аҢ1--2совау) 
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им 


的 жо № 
的 化 Xx £ & xk m Ж F 


` а'-а' b'.b' ег.’ 
в" b' с’ 
biec 


с.а’ а-ы 


r... 
LS 


Ы 


"т. 
а-а 


- |b'-e'| 


а-а 
-b-c | 


E "s 


-R -а 
1 * а-а” 


3 


No.13(4) . No.15 
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#10 5 E 2 R É 


No.18 d= esxd«be«e| в 4 4 -a 
| peat 


No.19 |в<ь<4<:%| в b a -а 


Gf 23), 


面 心 正 交 
f= d HU: 
дес 


No.16 No.17 No.14 
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Ri Em 05 £j T HE 


it т 


fj ft X m R dm 


a :A 
—(a' -a' - ]b*. 
с [era | 


b-b 
а 


ее“ 
— а‘ -a' 一 
зер 


rar 
а-а 


-ib'e'f 


二 (一 mb) dO rc) 


с“ 


dob EJ CET 


No.19 No.20 No.21 


.71. 


No.22 Fa), 
есе) 
mM 
if аз, 

No.23 RS 2 


borza 
4<.% (f 8), 
No.24 


EE (45 eof 
>а 
No.25 (Га), а с rf a 
e f. a= e 
BV sa 
No.25 (>а), e a f 
ex fame 


No.22 No.23 No.24 


.7%. 


-4a +b} 


+a +b) 


Мо.25 


iX 1.9 


fj ü < h # 积 


No.26 


a 7%. 


B ЕЯ p> c 因为 如 р<с, КҖ р 为 单 胞 < 边 的 
+. PESE ?六 否则 就 应 以 9 Қ) ОНИ, W 
此 不 等 式 (1.18) 成 立 , 由 此 可 以 得 出 11.16) 54, lesa |< с”. 
由 于 с-а ARIE, p 及 4 有 随 c-a 的 绝对 值 增 大 而 减 小 ， 这 一 一 点 
在 确定 约 化 胞 时 应 加 以 考 虚 。 

与 底 心 正 交点 阵 一 样 , 我 们 还 是 从 分 析 忆 面 上 4，5， 
三 个 长 座 的 大 小 出 发 ， 考虑 下 述 三 种 情况 SECUS 4, 
中 的 一 个 小 )， 

бі) BLS Kas 

Gi) ac f «b, 

Gii) /< а, f «b, 

[i >< /<а) 

在 这 种 情况 下 需要 分 析 5b 或 5 及 了 与 其 它 长 度 的 各 种 组 
№; | 

b.f.c 根据 ec Хх ЭК Ге, bc e < f hedha 
了 三 种 约 化 胞 ( 表 1.10 中 No.30 一 32)3 

bs fog Mf TARER OSS qa 一 种 绚 化 胞 
(No.33); 

b: fop È 5,6,9 AF p>c K д> EARE, 

Бұсур ”构成 件 心 单 斜 单 胞 , 非 约 化 情况 . 

Пі a< < 

UB COBUA br ХЕ а, f c Ra f q 两 种 组 合 , 前 
者 中 也 有 三 种 约 化 胞 (No.34 一 36); Hi rh ЖЕНЕ, JA 
b >ar |era [4 а +5" —4|6'а|>0, HUE EA, (1.18) 式 得 
Hi, 3 ba ‚е >с, МЕИ. 

[iii faf] 

AK BOLT РЕВ ТЕРІ T Г BE, 

J fee Rim c 的 大 小 有 .= 了 <e K -< f = f р} 
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能 组 合 (No.37 (38)J& No. 39( 40)) , IH YE a7 时 不 对 称 标量 
积 有 正 导 ,而 在 < 立时 有 负 值 .因此 约 化 胞 的 选 法 有 四 种 . 
Р.Р 68>a; 则 9 之 c; 因 此 仅 在 5<a 的 情况 下 才 可 能 

Ж axe. BUE f< МН J = f<q 一 种 约 化 胞 (No.41),. 

J fyp 由 于 pc 无 约 化 胞 . 

сур, f 如 了 之 p; 这 属于 已 考虑 过 的 三 种 Л, Рс Ë) fE. 
№: пр Р. сср, L сре f titi No.42), 
由 于 f «o АЖ 28 № с, р, Йу ЕНЕ. 

综 上 所 述 底 心 单 狩 点 阵 中 约 化 胞 的 选 法 有 13 种 ,在 有 些 
情况 下 还 有 附加 条 件 , 详 见 文 献 Cs,27]. _ 

=ë PAREHAS ЛЕР, РЕЛ a^, b, 
еліте а,Ь,с 相 重 。 但 是 ， 由 于 不 对 称 标量 
积 或 为 全 正 ; 或 为 全 负 , 因 此 有 两 种 约 化 胞 (No.43 及 No.44)， 
六 个 标量 积 无 一 相同 ( 表 1.11). 


1.4.3 Niggli ЖЕ 


Niggli ИЩ, 44 种 约 化 胞 都 有 其 独特 的 约 化 矢 标量 积 
XR. НА n hu EBE 


. fma! ББ" c.v $1 S22 533 
5 "(ые са” ab )=( S89 591 512 ) 
在 文献 中 常 称 为 Niggli ЕН. 根 据 这 些 矩 阵 元 素 间 的 特征 
XR РГБ EU 44 种 约 化 胞 ( 表 1.12), 为 了 恒 于 说 明 这 些 基 
系 , 我 们 在 表 1.12 中 用 矩阵 元 素 符号 *， 而 不 用 约 化 矢 标量 
PRS. ЕП ФЕНОЛ ЕЛ — 定 为 零 或 负 值 ， 
ЕЕ АНЯ FA |s; ео ж. 
‚т: 


表 1.10 5 M ж 


кой 


аэь<і<а 


No.27 : No.28 Мо.29 


3j EP) £5 fti 
it Е 


f) = F X # 


т.а? 
в. 


-а 
-lb -el o 
є'-є* 
一 此 
= ja' Һ| 


4-243 


т.а! 
а A 


一 [be 


4-а +b) 


. 77. 


Ne.83 | Мем 


TR * 


ЗЕ 1.10 


ft ж 
化 ж вк x 5 ER 
t ctet 
М М а -b' 
H с.” 
4-0 а) 0-а р 2с) аға! 
2 
ес. 
Жа- | -в аба! 
2 
e! et 
с +(-—a+b) 
... 
c'e 
а +a — by 
а” 


No.35 Ыо.36 
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FSRS 


а’ 
No.37 | f f +(aə—b); 
f< <q 
5, 
No.38 . ` 4> f ғ «ғазы 
<<<4 


М№.39] кой 
Gi) fa 
f<5 


No. dọ 


Мо.41 


Мо.42 


No.37 No.38 No.39 


ӘЖ 1.10 


it к шх ка ж 


arb 


ть 


ата: 
一 竺 (bb" - 


Cp 


-a-t 
Tla b] 


М№о. 40 


He 


Жіп ЗЕЯ 


No.43 
№ 1.12 根据 对 称 元 素 和 不 对 称 元 素 确 定 
不 м ж 3B E 元 = 
аъ ғ. Sit 
А #11 = 5, = бу; 
I ЕВЕ 
1 81/2 44/2 24/2 
i $5 біз бі 
Л 负 约 化 型 
3 0 0 9 
4 ~ [sasl — [аа] — [esl 
5” -а4/3 — 81173 — 4173 
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Но.44 
£c M Br S FJ Ni ДЕ ss ЕН ЖЗЕЕ Ж 


约 化 胞 基 笑 变换 为 | TUTTITPTEPM 


Жазы рр B 1.6-1.13 中 的 化 胞 序号 》 


111/111/111 Kery — 0» 
-110/101/1її жш (13) 
100/010/001 简单 立方 “(p 
110/104/111 ШЕ (14) 
101/110/011 ezr “(2 


‚ 83 + 


-ltal 


= (81 [8 [242 — Сз — [8,1272 


= |] —(Cn 71531172 — (à — la; |072 
7 [8,3] ЕСІ = (зи — [#5] — sal) 
B £177 83155833 
I 正 约 化 型 
9 #172 84/2 ғ4/2 
19 біз бз ЫН 
I tiy 
н 0 0 $ 
12 0 0 — 81/2 
13 9 9 = [tal 
14 — |45! ол E ӘЙЕЛІ 
15" = s 2 — s, Z2 8 
16“ = [ezl — lezi — (ви — 2 | asal) 


М ТЕЙ ЕЛЛМІГІР 


с 411758237 êy 
I ЕЁ М 
18 tnit 21/2 1/2 
19 а; 81/2 +12 
20 ац а. а. 
Л 负 约 化 型 
21 0 
22 -ғ,/% 
2% | - lezl 
24 — (аш —/3)/2 
25 ЙЕЛ! 


* 84 * 


fX 1.12 


ВНЕ LEE 3€. i 1p Ez 
dp WIE Ж ds fü X Rs 1.6-1. 11r £ [E RR) 
611/101/110 WEE (т 
101/110/011 体 心 四 方 (8) 
1io/lol/oli/ ЕЕ (17) 

i 
100/110/113 | жн (12) 
110/110/001 Cod (38) 
100/010/001 . 简单 四 为。 D. 
100/010/00 0” _ Баха (10) 
110/110/001 | Сімезе (22) 
110/110/001 : CLA (37) 
7100/010/112 | Ж 09) 
1io/110/112 : ШЕЯ (20) 
110/110/101** CE OD 


071/111/100 Жо (0 
160/011/T11 RIS (18) 
011/011/100 СА (40) 
010/001/100 ШАШЫ (6) 
010/001/100 Маха (11) 
011/011/100 CODES (23) 
121/011/100 жік (15) 


011/011/100 
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р 84,5585: 75335 


I ESEN 
25 аҺ/4 si 8/2 
27 Біз 811/2 81/2 
28 YE) ға/2 ЕР 
29 . 35/2 ац 4/2 
30 24/2 ЕГЕ Еһ 
81 8:5 г ва 

Yf А 
32 0 6 
35 0 0 
34 9 - (211 
35 -Іғы 0 
36 0 0 
37 - ізі 9 
38 ° — s 72 
39 一 es -ғМ42 
40 — 6,72 0 
41 —£3/2 一 іі 0 
42 BELICE —s,4/2 0 
45 — (в - 1241372 — Gu 153172 = Jal 
44 7 [sul Ы МЕЛІ 


* 三 个 下 对称 元 素 之 和 等 于 一 #1。 
СА» ЖЛ ЛЕЙ ЛӘ, RERE RREA G DOTA, 


А. suas. ВШ а'=Ь'<=с', 
B. 54-5375: Hl a=b Æc", 
C. su sn=sg В ас", 
D. susy sa ВИ аро, 


* BB + 


EE 1.12 


的 化 胞 基 矢 变换 为 ЗЕД СЕВА РЕ 
At WI E o жЕКЕ: 1.6-1.11 中 的 化 胞 序号 ) 
100/120/102 HCEX (21) 
120/100/011** ` сой US 
Too/To2/010 ОФ (35) 
100/120/001 ` Сала (34) 
010/012/100 Сх (36) 
100/010/001 ш (43) 
100/010/001 简单 正 交 (16) 
100/010/001 | ШЕЯ (27) 
100/001/010 ММ (29) 
010/100/00ї ШАҢ (28) 
140/192/010 CHEZ (25) 
10271007010 Cist (D 
100/120/001 CAES (245 
130/100/001 сый OD 
010/012/100 ОЕ (26) 
91%2/019/100 саман 2) 
190/012/112 ЖЕ (19) 
%10/112/ 100% ОКМ (42) 
1097/010/001 ш (44) 


НТН so 是 全 正 或 全 负 分 成 两 组 ， 第 工 类 的 
化 网 是 正 约 化 型 ,第 工 类 是 负 约 化 型 这样; 我们 就 可 以 从 
Niggli 炬 阵 类 型 (对 称 元 素 和 不 对 称 元 素 的 特征 )， 在 表 1.12 
的 最 后 一 栏 中 找到 约 化 胞 的 序号 ， 并 在 表 1.6 至 1.11 中 找 
到 所 对 应 的 唱 系 与 布 喇 非 点 阵 、 从 表 1.12 中 所 ЯВ 


+ {+ 


El n] 82946 АЕ ELDER S ЖЖ. ux 
换 和 矩阵 实 际 上 就 是 表 1.6—1. 11 中 所 列 的 用 布 喇 非 基 矢 表示 
的 约 化 矢 的 逆 变 换 。 并 可 由 表 中 附 图 找 出 ， 

约 化 胞 是 唯一 的 , 晶体 可 按 约 化 胞 的 特征 分 类 , 以 便 查 
对 .目前 正 进 行 对 点 阵 已 知 的 近 五 万 个 晶体 按 约 化 胞 分 类 
BITHE, 并 用 表 1.2 中 的 变换 和 矩阵 将 它们 变换 成 布 喇 菲 
нез, 另 一 方面 ,对 于 点 阵 未 知 的 晶体 ,通过 电子 衍射 试验 确 
定 一 种 基 胞 后 АНЫЗ НЕМЕН, 再 变换 为 布 喇 非 胞 5 . 
有 关 约 化 方法 及 步 品 和 点 阵 未 知情 况 下 电子 衍射 图 的 标定 ， 

见 第 五 章 . 
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ЖЕ ШУИ УМЕЛИ 


2.1 5] в 


Жк. М — ЖЕ АДЕ a TEL REES X5 FE 9s PE O5 
ЗЕР АННХНБНЕ КЕНЕ, tü PE 5 
点 阵 相 提 并 论 的 时 候 , 又 沼 称 为 正点 阵 . 正 点 阵 与 倒 易 点 阵 是 
РЕК РП. 从 点 阵 几 何 来 看 ， 
ЗЕ РЕАЛЕ а,Ь,с 与 倒 易 点 阵 的 单 胞 基 矢 а*,Ь*,с* i 
有 下 烈 的 出 易 关 系 ， 

а,а^=Б-һЬ”":с+с^=1, 

аЬ" —-a*.b—hb.c" —5h*"-c—ca"* —c*a—0, (2.1) 
此 外 ， 正 点 阵 中 一 个 一 维 的 点 阵 方向 与 倒 易 点 阵 中 一 个 二 维 
的 便 易 点 阵 平 面 对 应 ， 而 前 者 中 一 个 二 维 的 点 隆平 面 又 与 后 
者 中 一 个 一 维 的 倒 易 点 阵 方向 对 应 。 在 有 些 情 说 下 ， 有 用例 易 
点 阵 分 析 晶 体 郊 何 关系 要 比 用 正点 阵 还 方便 ， 例 如 点 阵 平面 
在 三 维 空间 中 的 取向 和 转动 可 以 用 相应 的 倒 易 点 阵 方向 或 倒 
易 阵 点 来 描述 。 从 电子 衍射 的 几何 关系 来 者 ( 兄 第 三 党 )， 电 
子 了 衍射 图 相当 于 一 个 二 维 倒 易 点 阵 平 面 的 投影 ， 每 一 个 衍射 
姓 点 与 一 个 例 易 阵 点 对 应 。 这 样 ， 我 们 就 可 以 从 单 噶 的 电子 
衍射 画 绘 制 倒 易 点 阵 . 反之 ， 我 们 也 可 羽 利 用 俩 易 点 隆 解释 
各 种 电子 衍射 图 的 几何 特征 . 因此， 倒 易 点 阵 已 经 成 为 电子 
Өт. ЕРА [ЕЛЬ Лу Т. B... РЕДКИЙ, ШВ 

J E Je SF 2 da ЕНЕ, НДА ЕУ АГЫ. 
首先 应 破除 倒 易 点 阵 比较 抽象 和 难以 理解 的 概念 ， 把 我 
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们 的 讨论 建立 在 正点 隆 与 个 易 点 阵 并 列 共存 的 基础 上 ( 2.2 
T. ATARAR AERAR, RE ЕЛ 绍 涉 
及 到 例 易 虚 阵 的 定义 、 倒 易 关 系 ， 单 胞 参数 的 表达 式 等 的 一 
些 近 期 工作 1, 

在 第 一 章 中 我 们 主要 讨论 的 是 晶体 的 对 称 性 ， 特 别 是 点 
阵 的 平移 对 称 ， 并 未 涉及 点 阵 方向 及 点 阵 平面 的 几何 关系 的 
ЖЕНЯ. 有 了 上 述 便 易 点 阵 的 基本 知识 ， 就 可 以 比较 方便 
地 导出 晶 带 定律 ( 2.3.1 i) ,计算 点 阵 方 向 与 点 EE faj JL 
何 关 系 的 公式 《23.3.2 节 )， 以 及 点 阵 方向 指数 与 点 阵 平 面 指 
数 的 变换 公式 ( 2.3.3 节 )， 特 别 是 六 角 蝇 系 中 的 密 勒 - 布 喇 
非 指数 ( 2.3.4 节 )。 有 从 指数 变换 的 角 座 出 发 ， 进 一 步 过 论 了 
非 初 基点 阵 的 倒 易 点 阵 娄 型 ( 2.4 节 )， 

应 当 指 出 ， 合 易 点 阵 除 了 在 上 述 几 何 关系 中 有 重要 作用 
外 ， 在 晶体 的 入 射 物理 中 也 有 重要 意义 号， 


2.2 5 ж 
2.21 ж ЖЯ 
xE МЕ КАРЕ 2 94 55 к PE: [RTL I Е ЖЛЕ 
a"—bxe/F, b'—cxa/F, c'—axb/F. (2.2) 
Жр Р EBE АЮ ЄН. На 在 正 点 БЕ ЫЕ 
Жек КЕШЕН, ЕНЕ: ВЕЕ РЕЦ 
ШІН ЕНЕ. ПЫ, b5 e, a 构成 的 平面 正 交 :与 a， 
b 构成 的 平 看 正 交 ， 它 们 的 长 庆 也 分 别 等 于 这 两 个 平面 族 的 
Та [ET PE В 49 Ae 
JE ABER ВОН ET a,b,c 的 三 重 标 量 积 (又 称 混 
合 积 ) 
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Ра Һхс-Әэсхатлс-а xb, (2.8) 
9910 a. b.c (2.2) BAL BI BO I (2.1) КАНЕ Ж. 
HABER a" ,b",c" IH RU M 5 ARS 
r” um ha" САР" Ie", (2.4) 
它 的 端点 是 zi ABRERA. ЗВ, AURRA Е, RH 
成 一 个 无 穷尽 的 倘 易 点 阵 ， 一 如 在 正 空 间 中 ves 二 wa 十 zh 十 
we 的 端点 处 的 阵 点 构成 一 个 正点 阵 一 样 - 正点 阵 与 倒 易 点 
阵 有 完全 对 应 的 倒 易 关系 ， 详 见 下 节 . 
方程 式 (2.2) 抬 出 的 倒 易 基 矢 的 定义 包含 正 A ER 
矢量 积 ,只 适用 于 三 维 点 阵 的 情况 ,对 于 表面 晶体 学 中 的 二 维 
点 阵 以 及 维 数 比 三 维 更 多 的 点 阵 都 不 适用 , 为 此 , Knudsen 
建议 使 用 正点 阵 基 矢 标 量 积 第 阵 ( 下 面 仍 以 三 维 点 阵 为 例 , 可 
扩展 到 任意 维 数 ) 
а, (abc) а-а atb а-с 
4-(») (n b-b p-e) (2.5) 
с са cb cc 


LIA E EI 


М а 
()-«(9). (2.6) 
c* € 
а а” 
OES - 
c е" 


Ааьс) ЖЗ C2. 6) KPN (S 
a*a ab na“. 
(ғ. b*:b eje, (2.8) 


€ a ceb с”с 


反之 ， 
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< 是 单位 矩阵 ， 对 角 线 上 的 元 素 皆 为 1 ， 其 它 均 为 0 But 
RJ BL, ар (2.1), (2.2) 式 给 出 的 定义 是 一 致 的 ， 不 
11, ЕЛ ЕН. 

Mab" ERO. ORR 


аза” a-b' асс 
а ы» ve) (2.9) 
c +b ec 


ЕЕ НЕВА РВЕ ЕВЕ, H 
于 它们 是 对 称 敌阵 ， 因 此 只 有 六 个 元 素 是 独立 的 ， 一 如 1.4 
革 中 讨论 揭 约 化 矢 标 量 积 矩阵 一 样 ， 只 不 过 是 符 阵 元 素 的 排 
列 不 同 而 已 ， 多 在 文献 中 也 称 为 度量 张 量 或 度量 (Metric)， 
多 -! 称 为 倒 易 度量 。 多 及 多 ~ Ri Sd Л, ЖЕЛЕ 
№. 对 三 斜 晶 系 有 
а? abcosy ассов 
%- [acer b? sena) 
accosf  bcoosa с^ !, 


sin2g coSa-cosÜ—cosy  cosacosy — созй 
а? ab ac 


_ 1 | созсо —cos sin? соз cosy — cosa 
4-11 | СО50соѕЫ "cosy Sip P Созреовр соза 
24 аф ы bc 
cosacosp —cosff созЙсозу--сова — sin?» 

ac bc с? 


* 


ША 4-1-соза-сов:0-совіу +2 созасов созу, 其 他 
六 个 晶 系 可 在 不 同 程度 上 得 到 简化 ， 表 2.1 列 出 了 它们 的 具 
ERRAR, 


ан 


Ж 2.1 


g 
а? 0 
4 ы 


аёсоѕа 


асоба азсоза 


六 个 县 系 的 矩阵 多 XE." 


ассо 


ж 


1 
a'sin? B M 
l 
1 


-соз8 0 
c'sintf 


gesin б 
sinta costa ~ соза costa — соза 


z 
cos*a— ке z 
cosa 5820 costa — tosa 


tos'a— costa- Қ 
соза cosa sin a 
B=sinia— 2 costa +2 соза 


2.2.2 倒 易 关系 


及 人 2.1) 式 可 以 看 出 , 它 对 正点 阵 单 胞 的 基 矢 与 倒 易 点 阵 

单 胞 的 基 基 完全 是 对 称 的 ,而 两 者 还 有 例 易 甘 系 ,已 如 前 述 . 
倒 吻 点 阵 在 晶体 几何 方面 的 重要 意义 也 就 在 于 它 与 正点 阵 癌 
存在 有 一 系列 的 例 易 关系 .分别 从 abye 与 六 sr 一 Am “二 
kb” Fic" 的 标量 积 得 出 

r"-a/h=1 

r".b/Ë=1 (2.10) 

к"эс/і:-1, 


它们 是 正点 阵 疾 量 т fü P НЕ E r" 的 标量 积 
I*r 二 n(n 为 任意 整数 ) (2.11) 
的 儿 个 特例 ， rr" =0 表示 了 在 z 上 的 投影 为 零 ， 所 有 与 r* 
ЕЛЕ ЁЛЕ ЕЕ r 都 满足 这 一 关系 ,并 都 坐 落 在 一 个 通过 
RKAS r" 正 交 的 平面 上 。 г.г =1 КЖ г." =0 
平行 的 平面 ,正点 阵 矢 量 zY 在 r” 上 的 投影 是 它 这 个 方向 上 的 
一 个 单位 长 论 , 即 1/7" (图 2.1)。， 因 此 ,r'r" "=n 代表 一 系列 
平行 而 间距 相等 的 平面 族 。 从 这 一 和 角度 来 看 , (2.10) 式 中 的 
三 个 矢量 а/һ,Ь/й,е/1 的 端点 都 落 在 一 个 与 r" ЕЖЕ 
上 ,从 原点 到 这 个 平面 的 距离 是 1/r* (图 2.2)。 这 个 平面 在 
Ept X, Y, Z 上 的 ЖЕЛАЕ 1/5,1/5,1/1 个 单位 长度 
(ЧЕ Х,У, Z 略 方 向 的 单位 长 度 分 别 是 点 阵 参 数 ehee), B 
们 用 截 距 的 倒数 h, 8 作为 这 个 平面 的 三 个 指数， 并 书 为 
(AAI), 一般 称 为 密 勒 指数 。 НИЯ НЕКИЕ r". — ha" + 
ар” 十 Ze" 的 定义 ss,l Шен. 由 此 (六 点 阵 平面 的 指数 
也 必定 是 整数 ,这 就 是 点 阵 平 面 的 有 理 捐 数 定 理 ， 显然, 点 阵 
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Fe rt р 


图 2.1. к+к*=п RRES НЫ Е* ЕЖА. НЕ 4-1/Ұ” 
的 点 阵 平面 族 _ 


图 2.2 диен GRD ІҢ 图 2.3 HEARE (иго) 
Bu EO; А СРЕ ЕЖ, H 与 点 阵 方 和 商 Laswe] 正 交 , 且 *ww 
тЫ Я ав: А -1/d*,. 


dium l/r" in (2.12) 


如 上 所 述 ,个 易 点 隆 Е г, ГАМТ ЖИН CARD ERE E 
而 且 它 的 长 等 于 C4 旭 ) 的 面 间距 d Bo fim. 换 句 话说 ， hhl. 
LS EK CoL) AREER РЕЗАНОВА ЖЖІНРЕ 
是 晶体 点 阵 的 特征 、 因 此 我 们 也 完全 可 以 用 便 易 点 阵 描述 正 
点 阵 的 特征 . 

鉴于 (2.11) ЖЕНЕКЕ г KARA ВЕЗЕ г" Ex 
ФИО, ESES 08] E, KEE ННВ АЛАЛАР 
rh ES A BE ARE roo іне БАВЕ (иге) £15 zx 
EEHEHE 2.3), 并 且 有 

d* нев m l/rusws (2.13) 

ШЕЕ —41(2.12)5%. МЕ 2.2% 2.8 还 可 以 看 出 ， 正 点 阵 与 
倒 易 点 阵 是 完全 对 应 的 ;并 互 为 倒 易 ;个 易 点 阵 的 倒 易 就 是 正 
点 阵 ， 

正点 阵 与 个 易 点 阵 的 单 胞 体积 间 也 有 个 易 关系 。 TAR 


ФИН ЖАР 可 由 矢量 的 复合 积 得 出 
аза a'b arc 
FPt=(a-bxc)(a-b<xc)=[b+a b-b b'e |= [S] 
с-а cb cc 
或 . 
Р-|%|%, (2.14) 
展开 得 
P =abe(1 + 2 cosacos созу — cos?a — соз? B — соѕ?р)$, 
(2.15) 
显然 


FF*-—(a:bxe)(a* hb’ xc*)—1, 
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由 此 得 
Р*=1/Р=|#-1|%, (2.16) 


2.2.3 单 胞 参数 


把 (2.2) 式 写成 标量 形式 
а“ —bc sina/F ,b* —casinB/V ,c" —absiny/V, (2.17а) 
НЕЕ A jap ЗЕ а", В", y" SA (2.2) K (2.17 a) 
X tH 


be  (exa)*(axb) 


ж 
соза" == - - 
b*c* albcsinfisiny ” 


根据 疾 量 的 “复合 积 ” 公 式 得 
ға cb 
(сха) + (ах) = сас =а?ре(соз f cosp — соза) 
aʻa a'b 
或 
|+ СозЙсову--соза 
cosa -- айбар ^ ҙ (2.17 b) 
同 理 有 
cos Br 一 -cos7cosa 一 cos B 
sinysina , 
cosy" = cosacos P —cosy 


sinasin f 
ErT GE BE t2 8 ER RE EA A DEL Ж, REWER 

ZU rB B) E FREE Аа а Кл ЕЕЕ = 变 成 相应 的 倒 易 点 

阵 单 胞 参数 ,再 把 原来 的 倒 易 点 阵 单 胞 参数 的 * 号 去 掉 ,就 成 

为 由 倒 易 点 隆 单 胞 参数 计算 正点 阵 单 胞 参数 的 公式 .有 些 公 

式 用 正点 阵 和 便 易 点 阵 单 胞 参数 混合 表示 会 更 简洁 一 些 。 如 

从 

a b" c*sina* /V "= (сазтВ /F ) * (absiny /P sina" /F " ) 


及 相应 的 表达 式 可 以 得 出 
F =abesina "sin бсіпу 
—abcsinasinf"siny (2.18) 
—abesinasin өту”, 
以 此 代 人 (2.17 a) 式 得 
"2 1 = 1 _ 
asinf"siny — asin Й біпу” 
sa l = l 
hsiny" sing — bsiny sina” 


So 1 _ 1 
ста” т — csinasinf^ * 


(2.19) 


显然 还 有 
sina /sina* —sinf/sinf* —siny/siny*. (2.20) 
„ЖАА БЕКИЙ! В, ARE RI йара эк, HTE 
Sb SR DAP] 的 其 它 晶 系 还 可 进一步 简化 ， 有 关 数 据 列 于 表 
2.2 中 .由 倒 易 点 至 单 网 参数 的 特征 可 以 看 出 ， 倒 易 点 阵 与 
相应 的 正点 阵 有 相同 类 型 的 坐标 系 。 


2.3 点 阵 方 向 与 点 阵 平 面 的 几何 关系 


2.3.1 АБ 


AIV НН АН ЖИЕ ОР ЖАН, ax 
表现 为 晶体 常 发 育成 规则 的 多 面体 ， 这样 一 个 多 面体 的 表面 
称 为 晶 面 ， 两 个 最 面 间 的 截 线 称 为 晶 楼 ， 在 多 面体 的 表面 经 
常 可 以 找到 一 些 平行 的 晶 楼 ， 它 们 是 平行 于 这 个 蝇 楼 方向 的 
ВИН. 这 些 品 面 构成 一 个 蜀 带 ， 吊 楼 方向 称 为 
晶 带 轴 , 它 是 这 个 晶 带 的 特征 。 由 于 生长 情 议 不 尽 相 同 ,同一 

. 90+ 


я“ 180° – ñ 90° 0° 
yt 80° 90° 60“ 
б Е азы е G w b $>  * МАЛЫ ағы 


АҒАСЫ ТАСЫР Та Бара 


ЖИМЕНИЯ ЖЕ ОР, (ЕҢ ТР ЕНІ, НАН 
B53 f ан ОЗ СА ТШ ЖЕ інде PO, БИЕ. DEA 
ЖАНЕ НИЕ, БҮ ЖЛЕ у ЖОН ТУАМЫН Л, i 
成 为 经 典 唱 体 学 的 主要 内 容 之 一 ， 

咏 带 虽然 来 源 于 宏观 的 蝇 体 帮 究 ， 但 已 广泛 应 用 到 微 现 
的 点 阵 关 系 中 去 ，(2,11) 式 中 的 一 个 特例 

r-r"=Q0 (2.21) 

或 其 展开 形式 


41%: 


单 胞 的 基本 参数 


三 ж ен >> ar 3 


БЕС шізіс 
99" a = B = Y < 120° а= B= r =30° 


— N 
a'V 1-5cosšta + 2çosa а аз 


` sina 


1 
ay 1-3 costa + 2 cos" g 4 
А 1 
a 
А L 
а 
mif — _ tosa А 
сов Тест) 59 
РА 90° 
” 90° 
а= 5"= o" 和 二 byc" а*=Ь*=ев* 
ж— D == рж ә в дж фа 00° а*=й*=ү* 
a*=f*= y" а= B*—y*c-s90 =90° 
hu + йр + 1ш = 0) (2.22) 


就 是 蝇 带 定律 的 一 种 简洁 表达 式 . 满足 这 一 关系 的 所 有 倒 易 
ARRE r 与 正点 阵 笑 量 了 证 交 , 每 一 个 六 代表 一 个 与 它 正 
交 的 点 阵 平 面 , 合 起 来 就 成 为 一 个 与 点 阵 矢 有 量 上 平行 的 点 阵 
НЫ ВИЙ. (2.21) 式 的 儿 何 意义 是 ; 

(1) 代表 以 rus 为 晶 带 轩 的 最 带 。 点 阵 平面 (ға) 5 
Cakal) 属于 同一 [ише] АЕ ARTE UI Ж кк] ==0, TI 一 0 
得 出 , 且 | 


101" 


г=т{ xri, ROGER 
шотшо = (А0 hol): Сна GA (UR; hhi) (2.23) 
或 写成 较 易 记忆 的 形式 
ЛЕ Hn kt AJ, 
ім eX lj X hz х 1 
此 即 常 用 的 从 两 个 点 阵 平 面 指数 求 晶 带 辅 的 公式 。 点 隆平 面 
Gul), (А1) + (hatsls) f B м їч ЖЕ BB ARE 
ARR кї, 05, тї ЕЯ ARE Е.Н И" те (т; хі) 
=, RIS 
м м HË 
б № № 
hy № В 
(2) PORE rie 为 特征 的 点 阵 平面 (АЛ!) Е БЕЛІН 
г. БІН, 在 点 阵 平面 (AD) 上 的 两 个 点 阵 方 向 [eww] 
[usay МЕ 
&їйїї{с= Сиш эш) ga wai) qos ил)» (2.24) 
=4 АВЕ ЭИ изине Duis], ими cR 
но и 
не [—0. 


із ta Wa 


=0. 


ts t» 


2.3.2 计算 公式 


由 于 点 阵 平面 (52p2) 与 合 易 点 阵 笑 量 ғ, Z НЯ Е 
系 ， 因 此 可 从 例 易 点 阵 矢量 的 长 及 夹 角 关系 计算 点 阵 平面 的 


D 严格 的 展开 式 是 Cun] gh st Uh, Lh, As hhi], 


102» 


间距 及 夹 角 ,从 (2,12) 式 得 
1 


y- —rià == (ha^ + АЫ" + 1с” ) (ha" + Аһ" Fic?) 
"i 


a".a" аб n*c", h 
-oa 人 er b*.b* veli) 
€".a* c".b* ec i 
=“, (2.25) 
式 中 《是 点 阵 平面 拱 数 的 列 矩 隆 ， 之 是 其 转 置 的 行 矩 阵 . 
点 阵 平面 间 的 天 角 实 际 上 就 是 相应 的 倒 易 点 阵 矢 量 间 的 
夹 角 的 补 角 ， 从 rterzmriricosQri,rz) BA (ААД) 与 
(hki [RISE ОЕ JE 


cos(r] ,r2) m (ра д" + 1c* ) (Ма + hab" +e") 


l ggi РТА (2.26) 


ШЕТ 


正点 阵 中 点 阵 矢 量 r... 的 长 度 可 直接 求 出 ; 无 须 借助 例 
易 点 阵 ;反之 ;由 此 可 以 得 出 侧 易 点 阵 平面 的 面 间距 42... 


rios =g =i e, (2.27) 


ЖН # EARED РИВНЕ, 5 Rohi №. IAE 
гот |Н ЖИ Е 


cos, ri) 4190, (2.28) 


XX AE RE Cu oi 0" Ж (asna) БСН PEE SEE [Н] fg 3 
fa. 

上 述 关 系 的 具体 表达 式 见 天 2,3， 除 三 ЕСЕР 
ПЕ. 
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|!) 
ж 


Ж2з 点 阵 平 匣 间距。 点 


__ 2Мсозв 
асил? 


үт [h*5teisinta + Rtatotsint8 


+ Раіну +2 Akabe (созасов 
— созу) +2 klabe Ссозбсозр 
— сова) + 2 Ihab'c(cosacosy 
– созй] 
= abet (1 -cos e —cos* В — cost р 


+2 созасозЙсозу) 
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MEE se f usa fi rais tE 


m № EE Ж й,0-я-% АНЫК, т 


hh + ЁЁ, +11, 


созф- airi 


ина «vi xu 


(h h, + h k at ELIO 


$ = 
оё т 


ЫСЫН ЫЫ 


hib.fat В + tt/ or 


созф= rt=atut + др йа 


түз: 
zu LA, Rb R Ë, + la, ЁК] + Ис 
cosé— TUS т=н шо 05) 
13 


| + 20 
h hs + Ek. М. _ Gh -hdscosf 
МІНЕЗ ы esin p acsing 


созф- r= qtut+ bot + ct 
%? acutocosñ 
дру 
se — EO у= піші + рар? + сый 


A= b b etsinta + Аа ҮЗ + Прана? р +2 beptocosa 


+ abe*(cosacosft — cosy) (kA. + Biha) *2cawucosf 
+ abic(cosycosa — cos) (bL А) Tabuscosy 


+ afbe(cosf cosy — cosa ) CE E ES) 
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2.3.3 指数 变换 


我 们 在 1.3 № 1.4 节 讨 论 空 间 点 阵 及 约 化 胸 时 曾经 指 
出 ,对 于 同一 点 阵 可 选 不 同 的 单 胞 和 基 矢 ,甚至 作为 不 同 的 点 
阵 来 处 理 . 最 常见 的 一 个 例子 就 是 蒜 面 体 点 隆 五 常用 六 角 坐 
标 系 来 描述 。 随 着 坐标 系 的 改变 ， 就 带 来 点 阵 方向 指数 和 点 
阵 平 面 指数 的 变换 问题 ， 此 外 ， 在 晶体 学 及 电子 衍射 分 析 工 
作 中 还 经 党 遇 到 正 空 间 与 合 易 空间 之 问 的 坐标 变换 问题 ， 这 
些 指数 变换 用 矩阵 处 还 格外 方便 .， 


1. 点 阵 方向 指数 间 的 变换 矩阵 
令 一 种 单 胞 的 基 矢 是 ayb,ecy 另 一 种 单 胞 的 基 矢 是 A,B， 
C， 它 们 之 闻 的 关系 是 
A=Suat Sb + $136 
В—5а+ $25 + Sagt (2.29) 
C= S, a+ Sb + Sat 
= 
ж-%-, (2.30) 


Жаа, = ALBAE A НЕЕ, S ЕРЕШЕ 
换 和 矩阵 ， 从 (2.30) 式 及 .eg.og =I, аа" ДЖ 
出 俩 易 基 矢 间 的 变换 关系 

at ut, (2.31) 


比较 (2.30) 及 (2.31) 式 可 以 看 出 , WERTHERA ЕБІН 
阵 的 关系 。 
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同一 点 阵 和 关 量 上 ХЕБ 
r—ua-cobtwc—UAMFBTIC 
а“ = .多 ,以 (2.30) 式 代入 得 
=Z, (2.32) 
gq y su. (2.33) 


2. МЕРИН ВЕ 


对 应 于 正 空 间 中 <, S pq T ЗСА Е, 在 便 易 空间 中 
йр T Жж ЭНЕР ="... Zt. AASA r" 用 这 两 
套 基 矢 描述 的 关系 是 
гра“ + ;b* іс = H A" + KB* + LC* 
或 2" 《= 和 和。 以 (3.31) 式 代入 得 
HHF A, (2.34) 
<=, (2.35) 
HETA, ТЕ EE E A [n] ИЗЛЕ ЕЛЕ ЗЫ И ВНЕ 
У кк ЕН THER, PS S ЕЕ AIRIBS ЖАНЕ 
多 -1 可 以 直接 用 来 作为 点 阵 方向 指数 的 变换 矩阵 ， 而 点 阵 平 
面 指数 变换 算 阵 与 点 阵 方向 指数 变换 矩阵 之 间 也 有 转 管 逆 矩 
阵 的 关系 ， 
方程 式 (2.34) 的 应 用 网 2.4 5, 


3. 点 阵 平面 指 获 与 点 阵 方 向 指数 间 的 变换 矩阵 


在 晶体 学 及 电子 衍射 分 析 工 作 中 ,有 了 时 需要 求 (h87) 面 的 
法 线 的 指数 Luwvw]; 还 有 时 需要 求 与 Lxwiw] 方向 正 交 的 点 阵 
平面 的 指数 〔h&1)。 这 实际 上 就 是 同一 笑 量 用 正点 阵 基 矢 与 
倒 易 点 阵 基 矢 表达 的 问题 ， 在 忽略 一 个 比例 常数 的 情况 下 
《在 求 点 阵 平面 或 点 阵 方向 指数 时 ， 这 是 允许 的 ,因为 我 们 只 
要 求 它们 的 相对 值 ) 


+ 197 * 


u& + vh ++ ше:=йа* + 5b" + 16”, 
ar ajA abe ELAM 

==, (2.36) 

«c (2.37) 


2.3.4 -ihe 


六 角 点 阵 的 点 阵 平面 和 点 阵 方向 以 及 倒 易 点 阵 问题 近 些 
年 来 受到 广泛 重视 "9"! 四， 这 主要 是 因为 在 标定 电子 衍射 图 
时 ， 有 人 用 三 轴 坐 标 系 的 密 勒 指数 ， 有 人 用 四 轴 些 标 系 的 密 
Ж-Е, 由 于 对 它们 的 变换 关系 有 误解 ， 从 而 出 现 不 
О. НЕТ, TERHES ЗЕНОН 
统 的 介绍 . 


1， 点 阵 平面 指数 


НЕЗНАНИЕ, E (001) 直面 上 的 两 个 轴 
(ar,a.) 辣 的 夹 角 是 120°, 显示 不 出 六 次 对 称 特征 , 因此 晶体 
学 等 同 的 点 阵 平面 会 有 不 同 的 密 勒 指数 ， 见 图 2.4， 为 了 弥 
补 这 一 缺点 ,在 基 面 上 引信 第 三 个 轴 m, 它 和 ar 及 aa 轴 间 的 夹 
ЭЁ 120° ,起 着 和 a1 及 as 轴 完全 相同 的 作用 (图 2.5)( 应 当 
指出 ,这 个 轴 实 际 是 多 余 的 , 因为 用 两 个 轴 描 述 一 个 平面 就 足 
BT, 引入 它 主要 是 显示 六 次 对 称 )。 这 样 , 点 阵 平面 就 有 四 
АСИ), 称 为 密 勒 - 布 喇 非 指数 ， 前 三 个 指数 表示 点 阵 
平面 与 mayayas 三 个 轴 的 截 距 的 倒数 ,第 四 个 指数 表示 和 * 畏 
ЙО РЕЖ. 

8 fi pal dE JE МЕН А ЖЕЗ елін, 


D 世 称 为 布 呵 菲 - 密 勒 指数 。 


. 108 + 


[100] 
[2110] t1120] 


图 2.4 NRI ЕЗЕШ E RECS IL IRR 


图 2.5 7/8 AGRO НЧЕ} ЖЫШ E01 A f a, hl 
* 108: 


县 可 以 证 明 它 们 的 和 等 于 零 。 在 图 2.5 中 ， 点 阵 平 面 截 ai， 
ара 三 个 轴 于 misma ms 三 点 ,这 三 点 在 同一 直线 上 . 线段 
omom somt KE% F а/в,а/%,-а/і, Domm 的 面积 等 于 
六 omlms 及 入 omsant 的 面积 和 , 即 


St) 60" exin 60° = sn 120^, 
化 简 得 
һ+А+ї=0 
或 i=— (h+k). 


第 三 个 指数 i 的 值 可 以 由 前 两 个 指数 得 出 ;因此 可 以 略 去 ,并 
用 一 个 小 点 表示 它 ; 简 化 为 (h%. D. ЗЕН, (1) 是 密 
坦 - 布 喇 菲 四 指数 的 缩写 ,不 是 帘 勒 指数 (лл), s ED- 4 Bi 
指数 的 优点 在 于 它 可 以 把 点 阵 平面 的 对 称 性 显示 出 来 ,例如 ， 
E] 2.4 rZ Feri B9 3E b d (100) ,(010) , C110), C100), 
(010), (110) "E EE JE — T REESE EIE, IH ИШ n МІ 
ERRER, ШУМ (1010), (0110), (7100), (1910). 

(0110), (1100), 可 以 用 一 个 (1100) 一 般 的 符号 概括 之 ， 

{RRD 代表 天 ,在 三 个 指数 轮换 的 点 阵 平面 族 


2. 点 阵 方向 指数 


同一 矢量 ?的 密 勒 指数 是 [uvw]， SB MEI Ж 是 
CUFT], Вр 
г= на, tva, T we— Ua, + Ра. + Га. +e. 
以 as 一 一 (al 十 az) 代 和 上 式 得 
u—U-—T,v-F-—T,w-H. (2,38) 
Au Bi. EDUARD, НЕЮ 3E E TE РЕВ 
各 有 平行 关系 , 仿 图 2.5 作 倒 易 点 阵 构图 ,可 以 证 明 U + + 
了 = 一 0, 一 如 在 点 阵 平 面 指数 中 产 二 二 二 一 一样。 从 (2,38) 式 


ML 


可 以 得 出 


1 1, 
7=--(2и—0), И =2(20—и), 


T- 一 村 (x+o)， m=, (2.39) 
J. ESA [DP Tr JE ЕЕЕ  IBIESEELS 后 都 
可 变 为 整数 ,在 图 2.6 中 给 出 了 六 角 点 阵 基 面 上 点 阵 方向 的 两 


(Tio) 1210) (Too) 
[1120] [1010] uel 


` NANNA 
WAAAAA 
ТАҰАТАТАУАТА 
УАУАУАТУАУАУ/ 
ZF 


10701 2 _ [mo] 
12101. (12191 


[120] 
10110] 


[1003 / ` 

ете [2101 uno 
[1010] (11201 

2.5 KAARTA HERDAR 


种 指数 ,四 指数 符号 再 一 次 显示 六 次 对 称 的 优点 ,例如 六 次 对 
HAMD ARII «1120, БУЗА ЗН, E n C EE 
点 阵 平 面 指 数 (8) 可 以 直接 由 窗 勒 指数 (442) 导 出 ,不 要 经 
过 任何 变换 ,而 点 阵 方向 指数 则 不 然 ,由 [uvwj] E LUP TF ] 


ш. 


жігі (2.39) 式 的 变换 ， 比 较 繁 琐 , 也 容易 出 现 差 错 。 就 
在 近年 来 出 版 的 一 些 有 关 电 子 显微镜 及 电子 衍射 的 专著 
中 5 5， 由 于 忽略 了 这 种 变换 关系 ,而 从 晶 带 轴 的 密 勒 指数 
[uvw] ЕВЕ МНЕ Гири vw], fmL010 1853 
勒 - 布 喇 非 指 数 应 为 [1210]* 而 这 些 作 者 直接 从 [010] 写 成 [01 
10], 这 显然 是 错误 的 。 

此 外 ， 在 点 阵 方向 符号 的 书写 方面 也 比较 混乱 。 有 些 作 
者 为 了 强调 密 勒 指数 是 三 畏 坐 标 系 的 点 阵 方向 指数 ， 因 此 把 
[мало 15 uveiw 1, [uv 0 w], Luv ж о Гир + ш]. Ж 
ЖЖ = АЧЕЙ. RAR 5d WU JEPUIRIRLUP TS 的 
缩写 LZP* 严 ] 混 同 起 来 。 为 了 避免 差错 ， 密 勒 指 数 应 保留 其 
[uvw] 三 指数 的 形式 ， 不 必要 加 尾 何 多 余 的 符号 , 窗 勒 - 布 喇 
非 指 数 保留 其 LUVT 瑟 ] 四 指数 的 形式 ,必要 时 可 简写 为 [U 广 
* 砂 ] 三 指数 形式 ,用 小 点 表明 未 写 明 的 指数 全 = 一 (D+ 收 ), 


3. HS ApH 
ТЕ CX Жн, ARER ar Ба, K eE а] Ба 及 
° EAE a: 与 3 ИЖ» 60°, Гат =la] o o (АЕ 


2.7). ЖИЛ 60° E5191 3: 2 IER НЕЕ 
也 有 六 次 旋转 对 称 关 系 。 在 倒 易 基 面 上 引入 三 个 互 戌 120° 
Bo sb EL GEAR ОАЫ, (ЗЫП ЖАЗ Ка» 
60% 3 ap Ба. 在 选择 三 个 互 为 120* 的 倒 易 基 矢 
АТ,А,А 时 ,有 很 多 种 选 法 ,但 只 有 -一 种 选 法 才能 保持 三 釉 
坐标 系 的 倒 易 阵 点 АМ ЫЛЫ НА 3 Aku 相 Ж. 
(AL) 5g (hki) 是 同一 晶 面 的 不 同 描述 ， 因 此 应 有 相同 HO 9 
易 阵 点 。 同 一 倒 易 矢量 普 的 两 种 描述 方式 是 

I" cha] + дај +16*=ААТ+АА?1+1:А1+1С", (2.40) 


* 112 ° 


2 


图 2.7 六 角 例 易 点 阵 的 两 种 描述 法 
从 图 2.7 中 可 以 看 出 UC 
айж2(281--аз)/3 а? 
а--2(4а)42а;)/3 а? 
e* —c/c?, | 
RAC. 40587, Ж На, а +a, =0 RA+A+i=0,n[ ІНІҢ 
Aj-(2/$4))4, Aj—(2/8a')a 
А2-(2/3 аа, C"=(1/cš)e 
或 А? fas ГА? | 22/3 а, (2.41) 
XX Bb b WE DUM Аф, Е РЕ A SAS ARER AE 
行 关系 ， 而 不 是 正 交 ! 例 易 ) 关 系 。 这 样 标定 的 出 易 点 阵 在 图 
2.7 中 用 虚线 给 出 ,不 难看 出 , А? Ба? 间 的 关系 是 ， 


* 3+ 


3 
Аї= а-а (2.42) 


C* =", ГА = la. 


РН 2, ARF B9 PO TEC RR S 2 АО БК A ж РІ 
БАРЛЫ, ШЕП ЛЕЛЕ ку BJ 36 2 55 AR pa PES AE 
2 МАЛЕ Ж, Ін, ИЖЕ 


ВЕНА ЖЖ Af = 0110" 端点 的 合 易 位 


点 ), 则 这 两 种 倒 易 点 阵 的 阵 点 完全 相同 并 相 重 ， 应 当 措 出 ， 
RUE EDU fb ЕНЕМ d Ac [HOC 81S © 
Жк IBAE HIT TE Bb e ER ИШЕ ДАЙ FP (515 面 与 倒 易 点 阵 中 
ВОЉА A fF TE P| ЭС i DU НҢ e p s rh (ei DEA TELE лан 
£ ni 53 SS RR НХ A 一 一 对 应; ЕЖ FARR.: 


тине _ Witp- AM IE 
正点 阵 (AAD BEBE SE i CLE) HR ЕЗІН 
ELI ITI Е 
倒 易 点 阵 ARI қ === hil қ 


因此 ， 在 四 轴 毕 标 系 的 便 易 点 降 中 Гл 方向 与 正点 阵 中 
CARE) 面 也 有 倒 易 关系 。 同 理 可 以 证 明 在 四 钠 坐 标 系 的 例 易 
点 阵 中 , 倒 易 面 (UFT 瑟 )" 与 正点 阵 中 的 点 阵 方 向 [UFPTHP] 
也 有 侧 易 关系 。 当然， 在 四 轴 上 坐标 系 中 这 种 倒 易 关系 是 通过 
在 三 轴 坐 标 系 中 存在 有 倒 易 关 系 而 间接 得 出 的 . 


4。 晶 带 定律 
Си 107 —Т,в=Р-Т,ш=й” А Һи + и le = {9 


"llt 


出 晶 带 定律 的 四 指数 形式 是 
AU t AV t iT HUP =0 (2.43) 


BE ВЕН ЕКА (CARD) RLT JERRI, Ж 
ЭЕ REESE THESE (лл!) 中 的 指数 :去掉 ， НА 
[zuaz] 后 ,再 经 (2.39) 式 变换 为 LTFFT 于]。 

在 六 角 点 阵 中 ， Бан [LEFT 更 ] 正 交 的 点 阵 平面 
Ca857) 的 指数 往往 不 是 整数 , 用 密 勒 - 布 喇 非 指数 求解 比较 简 
8, HARE] 5 (һә у ЕТЕ ж, [UT] 
| (225 1", ЕАР АРЕНА СОРТИ) MAR AREE 
АДА НАЯ Я Б); | 

_ Us Fast Tas WemhkAt RAT SAT AIC", 

将 (2.41) 起 代入 上 式 得 


Se (UAt*FALCTAE 2: ) 
-ААТАЛАР HEAT ICT, 
ЖАНЕ, БОРТ” ПЕ ВЕЧЕ НЕ (лы) 
с) = (UPT Sr dat 22! . (2.44) 
闻 理 可 求 出 正点 阵 中 (HET) FERE TE ZEE ГОУ TW JE 
[DFT 到 ]=| кы 35; |, (2.45) 
МТК ЭСЖ PT PASH, НЕЕ i PE de 
标 或 合 易 点 阵 坐 标 描述 时 ,前 三 个 指数 相同 ,只 需要 把 第 由 个 
指数 乘 以 芝 握 或 除 以 此 信 ， 这 是 因为 正点 阵 与 便 易 点 隆 的 轴 


不 但 平行 ， 并 且 每 个 点 阵 中 前 三 个 轴 都 等 长 。 ина 
系 描 述 , 可 由 (2.36) 及 (2.37) 式 求 出 ， 


“НБ, 


Био оаа = 2и —0), 


1 2c 
09-- А ты), (2.46) 


2c 
显然 ,用 密 勒 - 布 喇 非 指 数 掺 述 要 比 密 勒 指数 简章 得 多 ， 这 是 
ВИНЕ Жо Фон. Е 2.4 汇总 了 密 勒 指数 与 密 
蔓 - 布 喇 非 指数 间 的 关系 ， 


№ 2.4 АРЕНЕ 


| жю Wm m X | $ p-r "" dE dE NM 
реет | om ———— Танова, = аж 
2772 ЛА 
虚 阵 方向 [woe] T=- +Y. 


Í I 
т tiuo) 'Ё=-у(2б—-ч) 


nar hu ko + {шю = 0 AU + kV LIT LOW 0 
Elm [2555 Atak 24] | L мг ] 
УАВ 1 1 2c | ? с? 

НЕ 2 (3au- 9, Las- à $5) (vvri* ”) 


2.4 非 初 基点 阵 的 倒 易 点 阵 


1k 2.2.8 节 中 已 经 指出 ， 侠 易 点 阵 与 相应 的 正点 降 有 局 
一 类 型 的 坐标 系 ， 因 此 ,对 初 基 的 简单 点 阵 而 音 , 它 们 也 性 于 
同一 布 咯 非 点 阵 类 型 ， 对 于 非 初 基点 隆 ， 它 们 的 倒 易 点 阵 则 
并 不 一 定 属 于 同一 类 型 。 为 了 易于 说 明 起 见 ， 还 是 先 从 二 维 
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а* p* 
10 01 
Ф . 
b 
11 
4 ol 0 ot 02 
a" ы i 
* a E е e lt di е 
| 20 22 
10 1i . А 
Ф е a 
a ЖАЮ b айд 


Bj =. e 心算 形 点 隆 及 其 个 易 点 阵 


AEF kÁ. 

E 2.8 a ЗЕ ДЕ ЕЯПАЯНЕ МЕНЕЕ AE ДА 
kE abe), ВЕНЕВ ca ABE EE (ERE 
a,b)， 由 前 者 到 后 者 的 基 矢 变换 短 阵 是 =( 11). mim 
(2.30) 及 (2.34) 式 , 例 易 阵 点 坐标 的 变换 关系 是 

ВАА 
==} +k’, 
ША, htk k, {и ЖИ, НЕ, RE zk 233 TB 3 
852, 0;0,2;1 ,1;2,2 等 阵 点 ,而 无 А,Ё 之 和 为 奇数 的 1,0;0, 
1,2,1,1,24 ң, ЗЕ, с Ü ARTE EE Br ELS PRAES 
c 心 矩 形 点 阵 ,不 过 它 的 两 个 边 长 不 是 а,Ь" 而 是 2a",25* 
{图 2.8 b), 


* "т. 


这 种 4 二 之 和 等 于 奇数 的 倒 易 阵 点 指数 不 出 现 的 现象 与 
天 射线 与 电子 衔 射 中 的 消光 现象 一 致 ， 后 者 常 称 为 点 阵 的 系 
统 消光 .我 们 在 这 里 从 点 阵 几 何 的 角度 前 明 ,c D ERES A, á 
之 和 等 于 奇数 的 倒 易 阵 点 原来 在 初 基 倒 易 点 阵 中 就 不 存在 。 
由 于 在 正 空间 中 选 了 非 初 基点 阵 , 单 隐 中 有 两 个 阵 点 , 单 胞 面 
积 比 初 基 单 胞 犬 了 一 倍 ， 在 令 易 点 阵 中 ， 单 胞 的 面积 理应 比 
DEAR РЕ Е 2.8 b 中 的 虚线 7?)， 在 0)0 
E 1,1 处 的 阵 点 合 起 求 只 相当 半 个 阵 点 ， 而 在 1,0 及 0,1 处 
无 隆 点 ， 从 图 2.8 b 可 以 看 出 ,这 不 是 一 个 重复 单元 , 因此 不 
能 作为 俩 易 点 阵 中 的 单 胞 ， 为 此 , dX E а" RP" 都 加 大 一 
ВТ АННЫ св ДЕР. 

2.5 E T JUPR ER е5 ар xF hy ЖЕ, Rx 
(CARES ER с DEPARA НЕНІ — 
Л (С) 点 阵 (图 2.9 а), 10 НЕ ХРЕН У 
变换 矩阵 是 (111/1117111) ,由 此 得 出 的 例 易 阵 点 指数 间 的 关 
ж 

ВЕРНЕЕ 
下 一 严 +E 
一 下 十 六 一 于 


. hk+ &—=2 1 
A+1=2 h 
I+ h=2 k, 
BR h h LIA ЖАРЫ ЕЕ ЕНЕ АЕ, в 
名 话说 ,指数 五,*,? 为 奇偶 混合 的 阵 虚 不 存在 ,由 指数 为 全 奇 
或 全 侦 的 阵 点 在 倒 易 空间 中 构成 一 个 体 心 点 阵 (图 2.9 b). 
同 理 可 以 证 明正 空间 中 的 体 心 点 阵 的 倒 易 点 阵 是 耐心 点 阵 
(图 2.9 c) 倒 易 阵 点 的 指数 应 请 足 &+&T3I 一 2 "(№5 2.5). 
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c. o AIEO S PE TR D ЕЕ 
图 2.9 ЛЯ АЕ ЗО LS АЕ 


由 上 述 两 种 情 襄 可 以 者 出 ， 面 心 点 阵 与 体 心 点 阵 互 为 倒 易 点 
б. u 
3& rli Pl НЕКЕ А МА ЕЛА ЖЕШ FREE, ІНІН 

L3 X PESCA 1.20), МЕНЕ BJ EXE E: 
(110/011/111) 800856 ИЕ 

—htkri-3n, (2.47) 
如 选 另 一 种 取向 的 六 角 坐 标 系 (与 前 者 绕 c 轴 旋 转 60°), WH 
3 А 

һ-ӛ-іг3л, (2.48) 
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Ж=з ”电子 的 散射 与 衍射 


3.1 5] т 


劳 厄 等 在 1912 年 用 晶体 进行 的 著名 天 射线 街 射 试验 Ж 
但 证 明了 晶体 中 原子 的 微观 有 译 排 列 , ЕН. В TXH 
衍射 研究 晶体 结构 这 一 魏 新 的 领域 .到 T 1926—1927 Æ, 
人 们 在 争论 电子 的 粒子 性 和 诈 动 性 时 , 又 用 晶体 对 电子 的 Жі 
射 试 验 肯 定 了 电子 的 波动 本 性 , 同时 还 发 展 了 电子 衍射 这 门 
新 兴 的 学 科 。 但 是 ,从 发 展 过 程 来 看 ,电子 衍射 的 早期 发 展 远 
远 落后 于 Хх 射线 入 射 , 在 较 长 的 一 段 时 间 内 , 它 只 是 ХМ 
衍射 的 一 种 继续 和 补充 . 

电子 衍射 的 几何 学 与 X 射线 入射 完全 一 样 , НЕЮ 
方程 或 布 喇 格 方程 所 规定 的 了 衍射 条 件 和 几何 关系 .图 3.1 是 
жзне ХтӘЛІНИ аттана, 从 外 表 上 看 两 者 几乎 
完全 相同 , 难以 分 辨 ， 但是， 如果 我 们 对 这 两 种 衍射 图 仔细 
加 以 研究 ,就 可 以 发 现 两 个 明显 差别 : 

-і 由 于 电子 (加 速 电压 100 НИ) 的 波长 比 X 射 线 短 
得 多 ， УВ 24sin9 — A, 电子 衍射 的 衍射 角 20 也 
要 小 得 多 ， 

H 由 于 物质 对 电子 的 散射 比 X 射线 的 散射 几乎 强 一 万 
(ЕС 03.20 及 3.21 式 )， 所 以 电子 本 射 的 强度 要 高 得 多 ， Na ie 
HAZE X 射线 短 得 多 ， 


应 当 指 出 ,衍射 角 和 更 光 时 间 的 差别 仅 是 表面 现象 ,电子 


的 波长 短 和 散射 强 才 是 本 质 , 电子 衍射 的 许多 特征 无 不 与 此 
41%» 


m unc 


20 (Ж) 38.2 44.4 646 725 81.7 98.1; 
' I ' £ i 2 7 


n КАЛУ Vi 
20 0.93 1.07 1.5 177, 1.83 2.1 


М 3.1 еоФахНнЕваттн 图 

a. X Militi; CuKa, A— 1.54 E 
曝光 时 间 :1 小 时 

b、 电 子 衍射 图 (放大 )，160 iR, 1=0.037 № 
喝 光 时 间 :5 种 钟 


d. 波长 短 决定 了 电子 衍射 的 几何 特点 , ER ABS T 
衍射 图 变 得 和 晶体 倒 易 点 阵 的 一 个 二 维 蕉 面 完全 相似 , 这 就 
使 晶体 几何 关系 的 研究 变 得 简单 方便 多 了 ， 散 射 强 决定 了 电 
子 衍射 的 光学 特点 : 一 则 衡 射 束 的 强度 有 时 几乎 与 透射 束 相 
当 , 因 此 就 有 必要 考虑 它们 之 间 的 交互 作用 (多 次 衍射 以 及 动 
Jy SERRE). 二 则 电子 在 物质 中 的 窜 透 深度 有 限 ， 比 较 适合 
于 用 来 研究 微 晶 、 表 面 和 薄膜 的 晶体 结构 ， 电 子 衍 射 的 早 其 
应 用 就 主要 是 研究 物质 的 表面 结构 ， 

自从 进入 五 十 年 代 以 来 , 电子 衍射 得 到 很 快 的 发 展 和 广 
滩 的 应 用 ， 这 显然 是 与 电子 衍射 和 迁 射 电子 显 油 术 的 密切 结 
AER, 两 者 各 有 所 长 ,相互 补充 , 使 衍射 和 成 象 有 机 地 联系 
在 一 起 , 为 晶体 结构 研究 开拓 了 新 的 途径 ,许多 合金 相 和 粘 
土 矿 物 的 晶体 只 有 几 十 微米 大 小 ,有 时 甚至 小 到 儿 千 埃 ,不 能 
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J X 射线 进行 单 晶 衍射 试验 , 但 却 可 以 用 电子 显微镜 在 放大 
几 万 倍 的 情况 下 把 这 些 晶体 挑选 出 来 ,用 微 区 电子 衍射 研 Я 
这 些微 唱 的 晶体 结构 。 另 一 方面 , АОРТЕ ОЕ F 
显 微 术 的 发 展 显著 地 扩大 了 电子 街 射 的 应 用 范围 , 并 促进 了 
动力 学 衍射 理论 的 进一步 发 展 ， 

本 章 简单 介绍 电子 衍射 的 一 般 知识 ， 目 的 是 使 读者 能 对 
电子 本 射 有 一 个 概括 性 的 了 解 , 为 US CE EE НЧЕ 
竺 .在 简略 地 讨论 了 电子 的 波动 性 (3.2 节 ) 后 , 依次 介绍 原 
子 . 单 胞 和 晶体 对 电子 的 散射 (3 .3 一 3.5 节 )。 Е 
原子 散射 因数 , 结构 因数 ， 布 喇 格 定律 和 劳 厄 方程 。 3.6 № 
讨论 例 易 点 阵 和 电子 衍射 图 的 关系 . 

有 基 电 子 衍射 的 专著 及 有 基 综 合 性 论文 列 人 本 章 末 的 文 
献 索 引 中 ， 


3.2 & + X 


EMARE ЕНЕ zb fr Tit S Мох 1696 
一 的 过 程 中 , 电 ТННЕНФЗЗа FUR RDE ӘЖ J WE 
ж. 当 一 束 电子 照射 到 晶体 上 ， NUR MIROR I UI TOR JUSE 
衍射 电子 束 ,上 跟 可 见 光 通 过 光栅 的 衍射 和 三 射线 在 晶体 中 的 
衍射 完全 类 似 . 单纯 用 电子 的 粒子 性 是 不 可 能 解释 为 什么 会 
产生 衍射 电子 束 的 ,只 有 把 电子 看 作 波 动 传 播 ,才能 满意 地 说 
明 电 子 与 晶体 相互 作用 产生 衍射 的 现象 . 

首先 导出 电子 波长 的 公式 ， 一 来 电子 在 电压 天 作用 下 
加 速 后 ,以 速度 * 均匀 地 运动 ,在 粒子 图 人 象 中 ;我们 拱 述 粒子 
ЖЕЖ eE 和 动量 Р; 在 波动 图 象 中 ， 我 们 讨论 频率 ”和 该 
长 4。 这 两 种 图 象 是 同一 客体 的 两 个 不 同方 面 ， 表 征 这 些 物 
理 量 的 关系 是 ， 
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e E —hv (3.1) 

Р=Һ/А, (3.2) 
ЗАРИ = 6.6261196 x 1077 尔格 种 ， 电 子 的 质 
Et mo 一 9.109558 x 10-28 ж, IB б e= 4,803250 x 1071? 静电 
单位 , 它 的 能 量 是 - 


е E mou, (3.3) 
动量 是 Р= туп, 1 (3.4) 
р А 
А (3.2048. Е” (3.5) 
ЕДЕ, m, Же HERA; (3.50 А Jt 
A= 12. UA OD. (3.6) 


对 于 能 其 低 于 500 В RE IRE HA TR. ІН (3.6) АНЯ 

ЕЕ. [B —BREBEIB US Bë rB, АРУС Bo rb ЛЕ Ж Ж 

50—100 什 伏 或 更 高 ,这 就 希 要 引信 相 对 论 的 修正 。 
电子 的 静止 质量 为 m。, 考 虚 相 对 论 后 的 电子 动能 是 


e E= mc?*-— тос? (3.7) 


Ж с (2.997925 x 101? иж D 是 光速 ,相对论 的 质量 
是 


(3.8) 


VA (n + то) (3. 7)3X Л АНА 
(m + moje E = m?u* = P? (3.9) 
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RAG. DAH 
h h 


二 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 
Y (m+m.)eP V 2moeE[1+ E) 


2 тос 


(3.10) 


. qa 
与 (3.5) 式 相 比 可 见 ,(3.10) 式 中 的 | 1 + 了 2 | ЖЖ 


2 mo c? 
对 论 修 正 因数 ， 在 Е-50,100, 200 仔 居 时 分 别 接近 于 206, 
5%,10%. (3.10) ЖЕЛІ 5 
Ас 12.26856 
УЕ(1+0.977789х 10 9E) 
计算 特定 电压 下 的 电子 波长 ,结果 列 于 表 3.1 中 , 显然 ; 当 电 
子 的 加 速 电 压 高 于 50 任 伏 时 , 就 需要 考虑 相对 论 引 入 的 修 
E. o 


(Ж). (3.102) 


жзг 电子 波长 数据 
加 ж 8 FE 
(o 


атак BOUE BGEB T EK 
Gm am 


1 

19 

100 
1000 
10000 
50000 
100000 
1000000 


3.879 
1.227 
0.3878 
` 0.1221 
9.0536 
0.0370 
0.0087 


从 表 3.1 可 见 , 在 10 一 1000 电子 伏 的 低能 量 范 围 内 ,电子 
的 波长 与 结构 分 析 中 常用 的 KX НБК, РИМЕ 
f fade Hid, Х 射线 衍射 相 似 . 由 于 电子 的 能 量 В, DERE 
S8JLT BUF-EL, 因此 这 种 低能 电子 衍射 非常 适 于 用 来 研究 
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B RR VR PE 5326549, ЕНЕ > 
Лаа, DL HOS ТЕЛНЕ, ЕВЕ 
射 是 表面 科学 的 一 种 重要 研究 手段 , 近 十 几 年 来 发 展 很 快 ,但 
它 不 是 常用 的 电子 衍射 方法 ,我 们 在 下 面 几 章 中 讨论 的 内 Ж 
Ж Р ВЕН ТЕНЕ. ВНЕ ВЕЕ КЕЛЬ 
{ачка Р. ВОН ааа — AI 100— 
200 +, ES HE 1000 FK, 个 别 是 3000 НК. ВАУ 
зл НИ Х 射线 波长 为 短 , BT 5185 QURE АЕ 
禹 一 般 小 于 2*( 见 图 3.1 中 的 电子 衍射 图 ) 。 在 这 么 小 的 角 
BETEEB AL, 单 晶 的 电子 衍射 图 基本 上 与 晶体 倒 易 点 阵 的 一 个 
二 维 截面 相同 ,这 使 得 晶体 几何 关系 的 研究 非常 简单 方便 ,这 
是 高 能 电子 衍射 的 一 个 重要 几何 特征 。 

. 在 讨论 电子 在 晶体 中 的 衍射 时 ,从 电子 的 波动 竹 考 虑 ,一 
素 有 相同 速度 的 电子 相当 于 平面 单 色 波 , -MHRA А 
这 个 平面 单 色 波 ; 它 的 长 度 等 于 波长 的 倒数 , 它 的 方向 代表 电 
子 束 的 方向 好 波 的 传播 方向 ，、 但 在 另外 一 些 场合 , 有 了 时 要 Ж 
起 电子 运动 的 粒子 性 。 例 如 为 了 描述 电子 在 电子 衍射 仅 或 电 
子 显微镜 中 的 路 程 ,我 们 常常 把 电子 束 当 作 射线 来 处 理 , 而 不 
当 必 是 波动 ， 下 面 讨论 电子 射 人 物质 后 的 散射 现象 , ЖШ 
到 电子 运动 的 粒子 性 . 


3.3 原子 对 电子 的 散射 


当 一 素 有 一 定 人 射 方向 和 能 重 的 电子 进入 物质 内 部 后 ， 
由 于 与 物质 的 交互 作用 ,电子 前 进 方向 有 所 改变 , 称 为 散射 
弹性 散射 是 指 电子 只 改变 方向 而 无 能 量变 化 , 非 弹 性 散射 是 
指 电 子 不 但 方向 改变 ,还 有 能 量 损失 ,这 部 分 能 量 用 于 产生 电 
离 . 激 发 式 射 线 及 可 见 光 . 发 热 等 。 原 子 核对 电子 的 弹性 BE 
‚ат, 


Hd i hr E EOS ЖЕН. 这 是 本 节 主 要 讨论 的 内 容 。 原 子 核 对 
电子 的 非 弹 性 散射 产生 连续 X 射线 谱 ， 电子 损失 的 能 车 转变 
为 X 射线 光子 的 能 量 ， 原 了 中核 外 电子 对 人 射电 子 的 散射 
主要 是非 弹 福 散射 ,每 次 散射 的 能 量 损 夫 一 般 只 有 几 个 电子 
К, 方向 改变 也 不 大 ， 但 经 过 几 十 至 几 百 次 散射 后 , 积 少 成 
#, 入 射电 子 也 可 以 作 大 角度 散射 ， 如 果 散 射 角 大 于 90°, 入 
射电 子 又 从 入 射 表面 反射 出 去 , 称 为 背 散 射 。 人 射电 子 与 核 
外 电子 的 非 弹性 辜 擅 还 会 使 原子 电 高 , 产生 二 次 电子 和 特征 
х, 人 射电 子 本 身 损失 较 多 的 能 量 , 并 作 较 大 角 府 的 偏 
转 。 在 电子 衔 射 中 ,电子 的 非 弹性 散射 产生 连续 背景 ,减弱 衍 
冉 图 的 峰 背 比 (峰值 与 背景 的 比值 )， 非 弹性 数 射 是 我 们 不 希 
望 有 的 ,可 用 电子 过 滤器 (又 称 速度 或 能 量 分 析 仪 ) 使 它 与 弹 
性 散射 电子 分 开 , 可 以 显著 改进 衍射 图 的 质量 ( 见 图 4.12). 


3.3.1 МЕНЕН 


由 于 电子 带 负电 , ҳе TRE A VS RES Б ДЕЗЕ RR BS Pš 
子 核 吸引 而 偏转 , 受 核 外 电子 排斥 而 向 反方 向 偏转 ,示意 如 图 
3.2， 卢 琶 福 在 进行 确定 原子 的 核 结构 实验 中 ,首先 提出 这 一 
类 型 的 交互 作用 ,用 以 解释 a 粒子 的 散射 ,所 以 这 类 散射 现象 
жаланы. 

ENAP 18 РА З. 2a 中 的 情况 .电子 的 质量 与 原子 楼 的 质 
量 相 比 是 一 个 小 量 , 在 磁 挤 过程 中 原子 核 可 以 认为 是 固定 不 
动 的 ， 原 子 核对 运动 电子 的 吸引 力 腿 从 距离 平方 反比 定律 ， 
设 原子 的 不 子 序数 为 Z, BEHE Ze, Те, Е 
瑚 一 Ge /及 ， 在 这 个 势 场 中 运动 前 电子 路 程 是 双 曲 线 型 , 散 
FHA 0 的 大 小 由 电子 与 核 接近 的 距离 R, p EE EP 
R, 的 散 躺 帘 面 内 ,电子 的 散射 角 太 于 8, 各 参数 的 关系 是 ， 
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ка 


6 


6 


a. ЖЕТЕЛЕ b. ДЕТИ 
83.2 Borse go IST ЖОН 
8 ти? А, 
ы а. (3.11) 


以 eE =m RA EX ЖЗ 0 很 小 时 sis2 一 下 5 简化 
得 

M Ze ` 

8, = р. {3.12 

原子 的 核 外 电子 对 电子 的 散射 也 可 以 作 类 似 考虑 ， 结 果 


是 ， 
及 ,一 一 二 (3.13) 
如 前 所 述 , 核 对 人 射电 子 的 散射 中 有 一 部 分 是 弹性 散射 ， 


楼 外 电子 对 入 射电 子 的 散射 主要 是 非 弹 性 散 射 。 由 (3.12)， 
(3.13) 式 可 见 , 非 弹 性 散射 与 弹性 散射 的 比值 由 原子 序数 Z 
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МУН Е 
图 3.3 原 予 对 电子 的 非 弹性 散射 与 弹性 收 射 的 比值 与 原子 序数 的 关系 


决定 , 也 就 是 说 电子 在 物质 中 的 非 弹性 散射 部 分 仅 为 弹性 散 
射 部 分 的 1/2Z , 见 图 3.3。 原 子 核 的 电荷 比较 集中 , 因此 有 较 
大 的 散射 本 领 ， 原 子 序数 愈 大 的 原子 ,弹性 散射 部 分 念 显 得 
重要 ， 而 在 原子 序数 小 的 情况 下 , 非 弹性 散射 就 成 为 主要 的 
组 成 部 分 了 。 非 弹性 散射 非但 对 衍射 没有 贡献 ， 由 于 产生 过 
疙 背景 反而 对 衍射 说 有 干 搞 ， 

下 面 讨论 电子 的 穿 吕 本领。 设 物质 单位 体积 中 的 原子 核 
N35 п, 把 每 一 个 原子 核 用 半径 为 R, 而 面积 为 o 的 小 圆 8: 
来 代 赫 ,这 样 可 以 认为 每 一 穿 过 靶子 的 运动 电子 都 受到 散 
射 ，c 叫做 散射 截面 ， 很 明显 , 数 射 截面 的 物理 意义 就 是 电 
子 束 通过 单位 截面 积 内 只 有 一 个 散射 部 的 物质 时 所 受到 的 数 
射 几 率 。 当 入射 的 电子 数目 为 N, 物质 层 厚 度 为 +， 散射 电 
TOS 4N ,电子 散 射 的 几率 为 ; 

| aN =п@і (3.14) 


n 是 单位 体积 内 的 原子 楼 数 ， ЗЕ, Жер o 为 物质 的 
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d: HE. ЖЕБЕШ, ТЕЛЕ. ат, 我们 已 经 
知道 原子 核 及 核 外 电子 的 散射 截面 的 半径 分 别 A К, Ы Re 
将 这 些 量 代入 (3.14)7 中 局 得 电子 受到 散射 时 散射 角 大 也 如 


的 几率 为 ， 
ам = 2 А mu 1 . 
Р-Я (RI + Вл", а 55 урт} +). 


(3.15) 

ҚУА BL ЖЕ ЫЙ, ЖШ тинати 目 与 电子 3E 的 

жан Р, ЖЕМЕ АТЫН Z 等 几 个 量 之 间 的 定性 关 

R. 如 在 实验 时 大 家 都 知道 的 , 试 样 越 薄 , 原子 越 轻 , 加 速 电 
压 越 高 ;电子 的 散射 几率 越 小 , 窜 透 本 领 越 强 . 


3.3.2 散射 波 的 合成 


物质 中 两 个 散射 元 对 电子 束 的 散射 波 问 的 周 相 关系 如 图 
3.4 Bon. VE KO A B PRESE A, k Do TED Х. 
Ht [к = [K| —1/4,— RH US ИМЕН К RE BO ERG , IN 
Bb A up ИЕ XE (ЧЕЙ, O, 2 两 个 散射 元 在 K 
Ji a pr BECA DE ГАЛ 25 


o 
图 3.4 КӘН ЕЯ 
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_ (k'—k)=r 
ô= 1/А 


用 让 长 表示 ,而 周 相差 
ф=2тё/А+=2л(К/—К)+т 


与 波长 和 无关， LES i= AE an ERR А БЫ @ PST 
矢量 的 形式 


-A(Kk' —k)-r 


д-а2лК-г, (3.16) 
其 中 | 

К-к-к, 
K352)8 8 x E. VE 3.55. 应 当 指 出 , (3,16) хам 
于 一 个 原子 内 两 个 散射 元 的 情况 (+ ЖЕ жн ж 
量 )， 也 完全 适用 于 两 个 原子 或 两 个 单 胞 对 电 子 的 散射 , 见 
3.4 及 3.5 节 ， 


3.3.3 原子 散射 因数 


为 了 说 明 原 子 对 电子 的 散射 跟 原 子 对 X 射 线 的 散射 的 
类 似 和 区 别 ， 先 看 一 下 X 射线 原子 散射 因数 的 公式 ,多 射线 
的 散射 是 由 原子 中 的 楼 外 电子 产生 的 ， 它 的 散射 因数 比例 地 
pM, pO) 是 原子 中 电子 密度 函数 ， 周 相差 是 $=2x 
Ck’ 一 k)-*。 对 于 整个 原子 体积 的 总 散射 因数 是 


fr= f r expl ая” k)-r МР. (3.17) 


ИПА ТОН ТТЕ БУР ТЕН, ЕЕ 
БАЕН Е. МФО) 表示 原子 B5 85 
电场 电位 分 布 函数 ， 可 以 得 到 类似 (3.17) 式 的 电子 的 原子 散 
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f= ET г) exp| 2xi(k/—k). r] ар, (3.18) 


3.3.1 节 中 讨论 的 散射 定律 (3.15) 忽略 了 原子 中 电子 对 
核 的 正 电 荷 散射 的 屏 蕊 效应 。 这 种 效应 可 借助 于 表示 也 位 与 
产生 这 电位 的 电 共 分布 关 系 的 泊 松 方程 加 以 考 虚 ， 此 时 有 


Z— /, 
п] ный | (8.19) 
2h (325) 


Ар ИРА, БРОНЕ EU SEEN. ^. 是 原子 
XIX На BED "EAE EHI B ГІ ЕМЕН, 负 信 表 未 
BER Tou EIE SERE ЯГНЫ ЖЕГЕНІ, РАВ X Six 
РЕНА ВН РЕМНИ. 

图 3.5 ЖЕРЕ, 6.09. 1. ЈЕ РАНА В LACE Aid 
ER. 从 这 里 可 以 看 出 电子 的 原子 散 射 因 数 的 几 个 重要 特 
fE. 第 一 ,f. 与 /x 类似, 都 随 散 射 角 增 大 而 单调 变 小 。 第 二 ， 
电子 的 原子 散射 因数 比 基 射 线 的 大 得 多 ， 如 用 埃 表 示 波 长 的 
单位 ,(3.19) 式 变 为 


J.(0)=2.38 x 10-4 - А 


3) (7-79 《厘米 单位 ). 


(3.20) 
粗 应 的 区 射线 原子 散射 因数 表达 式 为 ， 


Се 

对 于 典型 的 低 指数 反射 
f8): (2, r) Amao, 

也 就 是 说 原 于 对 电子 的 散射 能 力 比 X 射 线 约 大 -万 倍 。 其 后 
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)#x=2.82x10"5 f, ORDERED, (3.21) 


п 


аа 


кта ло) (m) . 


№ 3.5 58.18, 58 R. 金 的 原子 散射 因数 随 sin9/A 的 变化 


Ab ded» iyi X 射线 小 得 多 ， 因 此 电子 
衍射 比较 适 于 用 来 研究 物质 的 表层 或 亚 晶 的 结构 ， 此 外 由 于 
电子 的 散射 非常 强 , 衔 射 束 的 强度 可 以 与 透射 束 相当 ,这 需要 
考 虚 它 们 之 间 的 动力 相干 作用 .这 在 讨论 电子 衍射 的 强度 问 
题 时 应 予以 充分 注意 。 5.2.4 节 中 讨论 的 多 次 衍射 , 就 是 强 
术 峰 来 在 点 体内 再 一 次 产生 衍射 的 现象 ， 它 是 动力 术 射 的 一 
个 直观 的 例证 ， 第 三 , 原子 对 电子 散射 因数 随 诛 子 序数 增 大 
而 增强 的 趋势 不 如 X 射线 的 散射 因数 那么 快 ,因此 牌 、 轻 原子 
对 电子 的 散射 本 领 差别 较 小 。 以 碳 (2-6), $B (Z=13) 6k 
(20:26), 8 (2 242), (2274) 30, 它们 的 原子 序数 比 
近似 地 是 | 
Z(C):Z(AD:Z(Fe): Z(Mo): Z(W)=1:2:4:7:12 

它们 对 式 射 线 的 原子 散射 因数 之 比 为 1:2.56:5.5:9,3:17 ,14 


ZOT 


而 它们 对 电子 的 原子 散射 因数 之 比 为 1:1.61 : 2.48 : 8.66: 
8.3。 这 就 是 说 , 轻 原 子 对 电子 的 散射 也 有 与 重 原子 散射 可 以 
比较 的 强度 ;而 在 处 射线 散射 中 轻 原 子 的 散射 要 弱 得 多 ,其 至 
өлен. 二 此 用 电子 衙 射 研究 晶体 中 轻 原子 如 得 、 碳 的 分 
布 是 比较 有 利 的 , 详 见 第 十 章 中 的 实例 ， 


3.4 单 胞 对 电子 的 散射 


单 胞 是 最 体 的 基本 结构 单元 ， 唱 体 就 是 由 为 数 极 多 的 B 
胞 堆 操 而 成 的 。 单 胞 是 晶体 空间 内 前 一 个 乎 行 六 面 原 、 太 面 
体 的 三 个 边 就 是 单 胞 的 基 矢 a, b,c， 这 也 就 是 晶体 空间 点 
КЕ. ӘЖУА TS AIL КЖ 
形 执 ,以 及 草 胞 内 原子 的 种 类 , 数目 及 其 空间 分 布 , 一 旦 这 些 
问题 搞 清 想 了 ， 晶 体 的 微观 厌 子 排列 也 就 都 清楚 了 。 单 胞 对 
电子 的 散射 是 由 其 内 部 原子 排列 决定 的 ， 反 过 来 我 们 可 以 由 
电子 衍射 试验 得 出 单 胞 所 属 点 阵 类 型 及 其 中 的 原子 分 布 。 

RMX, y, 2) 表示 一 个 单 胸 内 语 子 的 位 各，z， у, 
都 是 以 单 胞 边 长 ab, с 为 单位 的 坐标 ,显然 它们 都 小 于 1. 
电子 东 受 到 单 胞 散射 的 合成 振幅 可 写 为 


г = Ў) f, ехр[2 пї(К'—Кк)-Х,] (3.22) 


了 ,是 原子 散射 因数 ; 随 原 子 种 类 不 同 而 异 ,下 称 为 一 个 单 胞 对 
电子 散射 的 结构 因数 ,FP? ROSEO ESL, 在 下 为 复数 的 情 
ТШИ ЖР HRR. ЖМ ҒАНА Ж, 
衍射 越 强 ， 而 当 五 = 时 ， 衔 射 束 不 出 现 , (3.22) 858 X d 
线 及 电子 街 射 都 适用 ， 只 不 过 在 前 一 种 情况 下 使 用 原子 对 天 
射线 的 散射 因数 o 而 在 后 一 种 情况 下 使 用 原子 对 电子 的 散 
射 因 数 A,， 单 稳 夫 的 原子 分 布 决定 结构 因数 的 大 小 或 衍射 
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强度 的 强 弱 ， 反 之 ， 我 们 也 可 以 从 衙 射 强度 得 出 晶体 的 结构 
因数 ， 从 而 推算 出 晶体 点 阵 类 型 和 单 胞 中 的 原子 分 布 - 


3.5 晶体 对 电子 的 衍射 


3.5.1 НУ 


晶体 内 部 质点 的 排列 是 有 规则 的 ， 结 构 上 的 这 种 规则 性 
使 散射 波 在 一 些 方向 相互 苏 强 成 为 衍 射 波 ， 在 其 它 方向 则 互 
相干 涉 而 抵消 . . 

MARERE к= u а+ b+ c ТЕРІ ЕМ Ж. 
ERFA АЯ ЖЕН АЖ CE ІМ 的 
合成 振幅 是 


Aoc F у expl? хї(К'—К)+г,], (8.23) 


Жор F SAB B. 求 和 式 各 项 中 的 周 相差 决定 波 矢 JE k 
的 衙 射 波 的 振幅 。 

如 前 所 述 , 可 用 一 个 矢量 K=K' 一 kx 代替 入 射 波 和 衍射 
BATRA. 区 称 为 衙 射 矢量 , 它 的 模 仍然 是 1/4, НИЯ 
空间 坐标 系 描述 。 当 衍射 矢量 与 一 个 倒 易 点 阵 矢量 相同 时 

K=k'—k=z”, (3.24) 
кїн REA RE r BEA Po S Wk E E BE Ж д=К-т/ 
Jana, ИШИНЕ, НЕ, ЛЕШЕ к ft — ЖЖ iM 


ВЕС. EP" ET ER НЯ, АЖИ ЫШ 
K SARRE r НЫН ГЕУ АЗАНЫ ХИН ЯЗЬ 
5 2x [RI E Т.И. BS: n А n] ЖЕЙТ 
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空间 。 


3.5.2 布 喇 格 方程 


图 3.6 是 衍射 方程 (3.24) 的 一 种 作 图 法 ， 显 然 ， 点 隆平 
(ЛАБ r.c Е, 且 为 人 射 波 矢 上 БТК 的 等 分 
fam. TAk 有 如 入 射 波 A AREFE (ki) 上 的 反射 法 
一 样 。 从 [| 二 | [==1/4, [r* ] 21/2 可 得 

2 4віһ08-- A, (3.25) 


№ 5.8 НУВ КЕК -k=r" д ФЕН 


这 就 是 著名 的 布 喇 格 方程 或 布 喇 格 定律 ， 它 是 衍射 方程 的 一 
种 比较 直观 的 表达 式 , 把 晶体 的 衍射 看 作 是 点 阵 平面 的 反射 ， 
易于 理解 , 这 是 它 的 优点 。 点 阵 平面 间距 4 是 晶体 的 特征 ， 
波长 4 是 人 射电 子 波 的 特征 ,衍射 角 38 ЖЛЕ РО. iH 
波 . 晶 体 间 的 相对 取向 关 夭 。 换 名 话 说 , 布 喇 格 方程 是 从 正 空 
疝 中 的 点 阵 平 面 出 发 ,利用 倒 易 空间 中 的 点 阵 矢 量 , 确定 反射 
的 几何 关系 。 

以 晶体 点 阵 原 点 О, 为 心 ;1/4 为 半径 作 球 ,从 O, EAA 
波 波 矢 x， 其 端点 口 作为 相应 的 倒 易 点 阵 的 原点 , МЫНЕ N. 
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反射 球 (图 3.7)。 "BEBE G 与 反射 球面 相 堆 时， 衍射 方 
ЖЕК-с-ке-г 即 成 立 , 衍 射 波 就 在 从 球 心 О, 到 这 个 倒 
易 阵 点 6 的 连 线 方 向， 反射 球 是 衍射 方程 的 图 解 ， 它 能 直观 
地 显示 便 易 阵 点 与 衍射 束 的 几何 关系 。 从 人 向 易 阵 点 与 反射 球 
面 的 相对 儿 何 关 杀 ,就 能 判断 在 kK 方向 是 否 有 衍射 出 现 ， 


H зт КНЫН 


3.5.3 F EHE 
Аки =ha*+kb* +1 с* TAS ESER 
К-а-А. x 
K-b=4 (3.26) 
K*6z1, 
| БИЛ T ЖЕДЕ а, b,¢ 方 向 一 出 单 胞 的 散射 波 间 的 
程 兰 应 分 别 为 波长 的 如 А, Г, HERR M. Ж 
ВЕС 3.8), FPE K ashk kA a EID 
ФЕ НИЗАК СЕ (2.10 ARE 2.1). HERTE 
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ІҢ 3.5 УБУР K+a = h ЕН 


Jy Ey BR S de b,c 正 交 的 两 个 侧 易 点 阵 平面 族 。 三 
个 倒 易 点 阵 平面 交 于 一 点 ( 倒 易 阵 点 )， 只 有 当 衔 射 矢量 长 的 
端点 与 这 个 倒 易 降 点 相 重 ， 三 个 劳 厄 方程 才能 同时 成 立 ， 这 
是 街 射 方程 的 另 一 种 表达 方式 , 它 从 正 空间 中 的 点 阵 方 庙 ( 洲 
和 所 的 方向 ) 出 发 ,利用 倒 易 空间 中 的 点 阵 平面 ， 确 定 衍射 的 几 
DET | 

шы РЕ A Herb АЫ, dodi CR ЕВЕ 
ФАК, НЕА PAPEL EE 
平面 截 于 一 条 直线 ( 依 易 点 阵 方向 )， 衍 射 矢 量 的 端点 与 这 介 
- 倒 易 点 阵 方向 相遇 ,就 会 产生 衍射 从 反射 球 构图 来 看 ,只 要 
这 个 便 易 点 阵 方 向 与 反射 球面 相 截 ， 就 会 产生 衍射 班 点 或 条 
Ж. Б, 当 有 两 个 劳 厄 条 件 松 弛 时 , 只 有 一 个 劳 厄 方程 成 立 
(如 图 3-8 所 示 ), 它 所 代表 的 例 易 点 阵 平面 与 反射 球 和 面 相 截 ， 

会 产生 漫 散 的 衍射 条 纹 ， 这 将 在 3.6.2 РУНЕТ НЫ 
ж-ш, 
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3.6 ЕЮ E РИХ Ж 


3.6.1 电子 衍射 图 是 二 维 倒 易 
点 阵 平 面 的 投影 


无 论 在 和 射线 衙 射 或 电子 衍射 的 工作 中 ， 倒 易 点 阵 分 析 
法 是 从 衍射 图 分 析 态 体 点 阵 类 型 和 结构 的 桥梁 ， 对 电子 入射 
来 说 ,电子 衍射 图 能 直观 地 显示 倒 易 点 阵 的 一 个 二 维 截面 ,这 
是 由 电子 东 波 长 非常 得 这 个 特点 决定 的 。 在 高 能 电子 衍射 的 


я 


ГҮЛ ЛЫ 


Жат, 100 TIK Ж a 
JE pe 5 By Ha T Wa by Е 
0.037 J:, 反射 球 的 半径 
是 27 R, 而 典型 金属 
晶体 低 指 数 晶 面 闻 距 约 2 
埃 ,， 相 应 的 倒 易 矢量 的 长 
ВЕ 0.50 3&7, х Ж 
说 ,在 图 3.7 的 Fc НЫ 
图 中 ,反射 球 的 半径 ,0 
£y ICE Sk A 8165 85 x 
КЕ ЖОС 50t. Ж 
BEARRA ОЕ 
指数 倒 易 点 范围 内 , 反射 
球 非常 接近 平面 ， 反 射 球 
T 5 ИЖ PESE E — I 
二 维 倒 易 平 面 ， 在 这 个 平 
ШІРУДЕН БЕЗ 


落 在 反射 球面 上 ,满足 布 喇 格 方程 的 街 射 条 件 ,产生 相应 的 街 


iige 


ж. 
如 果 在 图 3.7 ӘТУБЕТНТЖАНЗЫЖ-ЕЖ 
片 , 就 可 以 在 O,O 方向 记录 一 个 透射 盘点 O Cb BER, 在 
oG 方向 记录 一 个 衍射 班 点 С”, Р 3.9 所 示 ， 图 上 010" 
的 距离 工 ; 在 电子 入 射 仪 中 是 样品 到 底片 的 卫 离 ,在 电子 显 微 
镜 中 是 一 等 效 长 座 ， 在 电子 衍射 图 中 , ОЕ ТГ 
ВЕ в. HA ДО:06—ДО!0" 6", ВИА 1/4:L=1/4: 
O"'G', B LA-4d-O"G'. Ж 
O"G"—Ltg20, O"G'-—2 L sin Ө, 
PT Tip VE ТЕКЕШ 0 一 般 小 于 3°, Ж 
似 式 tg 00-6, sin 00 是 适用 的 ,所 以 C 53 G^ ARR ОШ. 
т 0"G" М 0"G" iEn | 
Rd-LA, (3.27) 

АТА ЕКА. Г.Л На 
试验 条 件 确定 ， 工 出 和 散 衍射 常数 ， 它 的 测定 方法 见 4.2.4 
ің, 

从 图 3.9 可 以 看 出 , 点 G* 可 以 看 作 是 点 G 估 O14 的 投 
影 ,RR Ж 1/4 的 投影 长 度 。 换 旬 话说 , 电子 衍射 图 是 一 个 二 
维 例 易 点 阵 的 投影 ， 它 代表 倒 易 点 阵 的 二 维 裁 面 。 由 于 R= 
LÀ/d, 所 以 电子 入射 图 是 一 个 放大 了 的 二 维 倒 易 点 阵 , 衍射 
常数 LA 是 其 放大 倍数 ， 图 3.10 а 是 NisTi 单 唱 的 电子 街 
射 图 , 3.102 是 其 (001)* 倒 易 面 上 的 例 易 点 列 ， 显 热 二 者 
是 完全 相似 的 。 两 者 对 比 , 就 可 以 标定 所 有 衍射 班 点 的 指数 ， 
XE SELLAM СТЕ кіз 根据 (3,27) 式 求 出 相应 的 (h87) 
点 隆平 面 的 d Ë. Ibuu, 便 易 点 阵 概 念 对 于 解释 电子 卫 
射 图 是 很 有 力 的 工具 . 

应 当 指 出 ,， Ra= LA E #E tg 202 біп Өге2 0, НІ O” G” 
—0"G' BT Sues. ЖӘКЕ а-4.05 埃 , 银 
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MI 
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1216 


-. Ф + 4 
mo 400 po 1120 


Ф € Ф 
1040 ож0 1070 


+ е Ф + 
4720 oto 4100 2110 


* Ф * + + 
1210 


е е . ы ° 
b NisTi (001) ин КВА 
№ 3.10 


(200) (400), (600) Trj 4158 78 2128 07427, 17247, 2217, 

这 些 结果 说 明 电 子 波 在 晶体 中 的 衍射 角 很 小 ， 上 面 的 假设 前 
Ему. ЖАШ 3.9 仍然 可 以 直观 看 出 ， 随 着 衍射 角 
e fik, 0с" қо” ЕЕЕ, 总 的 实测 值 比 真 TÉ 
要 长 一 些 。 为 保证 实测 的 Е ИРИ, ЦЕН ЕЯ 
ГАЖ ЕЕ ЕК, MERT OR, LA 变 大 ， 较 精确 的 关系 
式 是 | 


R4- (143.47), (3.28) 


4 L=40 ИЖ, К-2.5 厘米 
BF, (3.28) ЖАУ ВЕ ТЕА 
H 0,1526, 在 日 常 工作 中 这 
是 可 以 把 略 的 。 № 管 如 是 ,我 
们 还 要 明确 指出 , 反射 球面 不 
是 一 个 平面 ，G” 虑 并 不 与 G” 
点 相 置 ,这 在 分 析 电 子 衍射 图 
的 细节 时 是 重要 的， 如 5.2.,3 


"b die EET JEDE 
ЖНА А. 
3.6.2 F iW m #k 
22 Bin BARRES 
上 述 讨 论 指 出 , REHA Я РВБ НРК 
АЕБ EGER USE 40 


正好 满足 布 晤 格 方程 时 , 才 产 生 衍射 束 , 偏离 这 一 方向 , 衍射 
ЖЖ. 在 相应 的 倒 易 点 阵 -反射 球 构 图 中 , 倒 易 阵 点 
应 严格 与 反射 球面 相 截 ， 而 倒 易 阵 点 则 是 数学 意 浆 的 点 。 Ж 
际 则 不 是 这 样 , 一 则 真实 晶体 的 大 小 都 是 有 限 的 ,二 则 卓 体 内 
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部 还 会 有 各 式 各 样 的 晶体 敏 陷 ， 因 此 衍射 东 的 强度 分 布 有 一 
定 的 角 范 围 , 相应 的 倒 易 阵 点 也 有 一 定 的 大 小 和 几何 形状. 
这 样 ,即使 倒 易 阵 点 的 中 心 不 落 在 反射 球面 上 , 布 喇 格 方程 不 
严格 成 立 ,也 能 产生 衍射 。 图 3.11 hagas ES БЕ A? дА 
的 法 线 方向 拉 长 与 反射 球面 相 截 , 产 坐 衔 射 束 k。 在 这 种 情 
# F MRE Кг”, ИН 

K=k'—k=r" +8, (3.29) 


mE iyd DS CADO LI МЫҚЫН 
Ta fr fe HE GERTAERA ШІН 20 的 程度 . 

假设 晶体 在 a JAAM TAR Eb HAA M, AM 
胞 ,在 e 方 向 有 М. 个 单 胞 ,晶体 对 电子 的 衍射 公式 (3.23)} 改 
写 为 


Мі-і Ш:-і #—l 


Чос Уу У! Уу exp[2 mile" +8): (иа № + we)] 


ur) rtm) weg 
- Ші-І Nl ы! 


=F У! } у ехрГ2 mi(siu t+sw 5sw)], (3.29а) 


R= t=0 w-lü 
AP з= 5а" +520" + с", $ 
G (зуду) = G1 (si) Ga (5а) Gs өз) 


PEL Asl 


= >. exp(2 лили) > exp(2 miss) n exp(2 miss), 


(3.30) 
GG 二 1,2,3) 是 几何 级 数 之 和 。 求 和 后 得 
зіп2л М ,s, . sin 2% M 555 N sin?z M 454 
Тва)" = 7sin?zs Sins sg Sin2wss 


(3.31) 
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sj- 
М 
=. 


L. 
M, AM, M, 
图 3.12 Б ЕС GG] 


1GGvs2 5) КЮ РВА ЕК ЕРЖАН 
射 强度 分 布 的 影响 ,图 3.12 RE [GG GOD |26988, RR РВ 
数 及 衍射 强度 随 入 射 条 件 ( 偏 离 严 格 布 喇 格 角 的 程度 ) 以 及 姑 
加 衍射 的 单 胞 数目 的 变化 . 在 := 一 0 处 ,所 有 单 取 的 散射 波 
有 相同 的 周 相 , 一 如 衍射 方程 所 规定 的 情况 ,在 倒 易 阵 点 中 心 


ЕЖА АЕ. Ен; НН ТУТ. 


如 果 薄 晶 的 厚度 方向 与 a 平行 , 主 极 大 值 两 边 的 零点 规定 了 
藩 晶 对 电子 相干 散射 的 范围 。 倒 易 阵 点 不 再 是 在 su==0 处 的 


一 个 几何 学 的 点 ,而 是 拉 长 到 -全 -的 一 个 倒 易 杆 , 如 图 3.11 


Вк. Ш, АЊА, # nB T ROM IO В ask E жр, 例 易 
阵 点 延伸 合 长 ,相干 散射 区 愈 宽 . ХӘ Ийт 射 
一 样 , 光 李 的 条 数 越 少 ,衍射 谱 线 越 宽 . | 

以 上 讨论 的 是 单 胞 的 一 维 排列 对 于 涉 函 数 及 本 射 强度 分 


“Ы5" 


" | Z] 
a 一 i 
] F— £ — cC > Ñ 1 
ч 
n 
t 
| -~ | 
b p- —-- -——. 
| - кч ——ч Т 


mi ER ARZA TARAN 


图 3.13 НЕЕ BER PES AR ES ES EE 
a. ЖЫНЫ; | mM 
b. Rh YR A Ky 
с. ХЖ 


布 的 影响 。 在 单 胞 的 三 维 排列 情况 下 , BLUR LIES huge 
Г, xpo nc ЕЛИ 
例 于 M1M。Ms， 便 易 空间 内 合 易 阵 点 的 体积 比例 于 (M， 
MM, 两 者 互 成 反比 ， 只 有 在 晶体 是 无 穷 厚 的 情况 下 ， 


倒 易 阵 点 才 是 一 个 数学 点。 对 于 有 限 类 小 前 晶体 ， 其 倒 易 阵 
点 宽 化 的 情况 有 如 图 3.13 所 示 。 如 晶体 是 一 个 一 维 拉 长 


“ИƏ 


HRT ЕНАРЕНЕЕН HA ACIE REGE TL SEM R + E 
ӘНІМ, 如 晶体 基 一 个 二 维 的 唱片， 倒 易 阵 点 在 此 晶片 的 
法 线 方向 拉 长 成 一 个 一 维 的 倒 易 杆 。 如 晶片 的 厚度 是 +, E 
易 杆 的 长 度 本 应 为 2/: (0,18 3.135), 但 由 于 衔 射 强度 急速 
下 降 , 因 此 可 以 认为 有 效 的 倒 易 杆 长 度 仅 为 1/z( 见 图 3.13). 
对 于 一 个 有 限 大 小 的 三 维 晶体 , 其 倒 易 阵 点 也 有 一 定 大 小 。 
不 仅 唱 体 的 形状 ,而 且 最 体 畸 变 和 蝇 体 缺陷 ,都 会 使 原来 是 数 
学 点 的 倒 易 阵 点 或 者 部 分 。 或 者 全 部 变 成 一 个 个 的 平面 、 直 
线 或 各 种 形状 的 体积 ， 有 时 会 在 强度 特 高 的 倒 易 阵 点 附近 出 
现 强 诬 较 低 的 异常 散射 区 域 ， 它 们 都 可 以 在 电子 枉 射 图 上 反 
映 出 来 ， | 


3.6.3 系统 消光 


ФН EE 3.20 UL RE RU 25; (3.25) ЯП РЕЛЕ 
(3.26) 规 定 了 晶体 中 产生 衍射 的 条 件 和 几何 关系 , 在 电子 衍 
射 的 情况 下 ， 电 子 衍射 图 相当 于 一 个 二 维 便 易 点 阵 平面 的 投 
影 ,每 一 个 入射 狂 点 与 一 个 倒 易 降 点 相对 应 .但 这 仅 是 产生 衔 
射 的 必要 条 件 , 还 不 充分 ,入射 束 是 否 会 出 现 以 及 衍射 束 的 强 
器 还 要 由 结构 因数 的 计算 才能 得 出 ， 换 名 话说 , 对 于 一 个 倒 
易 阵 点 ,我 们 不 仅 要 考察 它 是 否 与 反射 球面 相 蕉 ,还 去 计算 相 
应 的 结构 因数 。 如 果 以 结构 因数 FP (Deos А: 倒 易 阵 点 
的 权重 ,用 便 易 点 阵 分 析 电 子 衍射 问题 ,不仅 有 几何 光学 的 音 
义 , 还 会 有 衍射 光学 的 作用 . . 

E 2.4 3E Ee EDI AE ERO Б S RE ЖЫ, 我 们 用 指 
数 变换 的 规律 说 明 , 由 于 选 了 有 心 的 点 阵 ,有些 俩 易 隆 点 的 指 
数 系统 地 不 出 现 . 例 如 在 体 心 点 降 中 ,二 二 +75<2 n ff ҺА! 68] 
易 阵 点 本 来 在 初 基 点 隆 中 就 不 存在 ， 这 些 指数 当然 也 不 会 出 
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Ж. ЫЕ ДЖЕ ГА ОНАН, n + š + 12 n if ЛА Т 
射 就 不 可 能 出 现 . 这 种 系统 的 消光 也 可 以 从 结构 因数 的 计算 
得 出 ,在 满足 衍射 方程 下 一世 一 《一 P ”的 前 提 下 , 单 胞 的 结构 
因数 计算 公式 (3.22) 可 写 为 


F(AMH)- Y lf exp(2 xir" -X,) 


= fexp[2zi(hx, +y; iz,)], (3.32) 


Хх, В г, у, ПЛ. 体 心 点 阵 中 有 两 个 阵 点 ， 
LRI 为 0,0,0; 汪 ,十 , 汪 ,代入 (3.32) 式 得 
ЕСАБ) = f(E t exp[mi(h- &+ 1)Jy, (3.33) 


其 中 子 是 一 个 阵 点 所 找 表 的 物质 的 散射 因 Ж. МАҒАН 
2 n,F —2 /;]14Һ+А+15=2 n,PF-—0, 在 其 它 有 心 点 阵 中 ， 
例 易 阵 点 指数 不 出 现 的 规律 已 列 于 表 2.5 h, 这 些 消光 规律 
也 可 由 结 烛 因数 的 计算 得 出 . 这 种 由 于 选 了 非 初 基点 阵 丽 引 
起 的 系统 消光 一 般 称 为 点 阵 消 光 ， 

除 点 阵 消 光 外 ,车 晶体 结构 中 有 微观 对 称 元 素 存 在 ,由 于 
这 种 附加 的 平移 的 作用 , 也 会 产生 系统 消光 。 下 面 我 们 还 是 
从 指 数 变 换 及 结构 因数 两 方面 说 明 由 滑 移 反映 平面 及 螺旋 畏 
引起 的 杀 统 消光 . 

首先 讨论 4,38,c 请 移 反 映 平 面 引起 的 消光 ,以 (100) 取 向 
Ёз b WR ЖЕШ ЛЯ, МКІН (100) iF БЖЖ БЬ/2()83.14а4). 
БЕТЕ (100) ME., watb 方向 的 平移 矢量 减 
半 , 措 和 名 话说 ,对 于 a=0, ИІ ЯЫЬ-2Ь,с-е (图 3.149) .从 
ЗЕЛЕНЫЕ (000/020/001) 得 出 的 081 指数 出 现 的 规律 是 
&=2 п, Ш, 这 仅 适 用 于 六 =0 的 oz 指数, 因 为 只 有 投影 
在 (100) 面 上 才 有 这 种 点 阵 平移 减 兴 的 现象 。 从 结构 因数 的 
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MERE, EIE ED PPM E 


代 和 (3.32) 式 担 
F (h&D = f exp[2 жі(Ах + Ëy + 1z)] 


TÉ exp| 244 һау), 


а b 


图 3.14 ОНР ВАСИ ЕЕ 


如 果 指 数 产 不 为 零 , 将 不 会 有 任何 有 规律 的 消光 出 现 ， 18 当 
h=0, ERREI 
F (04)=J7Ll1+exp(=¿&)]1exp[2 zwi(by + 12]. . 

4 4—2n5,F750,1[34 2552 n, F = 0, WEE 04; 衍射 中 ,不 
为 再 数 的 衡 射 都 请 光 。 同 理 , 对 称 面 仍然 是 (100), 但 ЖЖ 
Жж c/2 的 = 滑 移 反映 平面 ,消光 规律 Ж 05! ПЖ: ғ 
数 的 衍射 都 不 出 现 { 见 表 3.2)， 

图 3.15 是 而 对 角 线 滑 移 反映 ”在 (100) ШЕЕ, 
AEREE b/2+e/2, 有如“ БРА. М 于 a 一 0， 
MA b—b'-cc/,c— —b/-c', ЩИ: 042 指数 出 现 的 规律 是 
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еШін шалын № 5.16 金刚 石 清 移 反 
қак 在 (100) 面 上 的 投 闵 ЗЕЕ 


Arp -2 n, 从 结构 因数 来 看 ， 两 个 等 效 点 的 坐标 分 si х; 
yars prd. RAG. й, 对 于 4=0 的 好 MI 
有 | | | E 

F (0%) = {1+ ехр[#ї(#+1)1ўехр[2. mi(&y-+iIz)]. 
H HA? п BF, F =0, № R A 2+1=2 n [у 0Ы ЙІН 
B. . m 
В 3.16 是 金刚 石 滑 移 反映 d 在 (100) 面 上 的 投影 图 ; F 
BREE Ьа, 3 T a—o, ШЖ b=b' е, с b + 
3c, ОНЫҢ НИЕ. A 2—AR(ORLA 3. 2. EE E 
KAHESE A 0202 

СОО, ЖЖ (010), (001), поунае, M 
光 规 律 列 于 表 3.2 中 ， 

螺旋 轴 除 了 旋转 分 量 外 还 有 辖 向 的 平移 分 量 ， 如 [上 10 中 点 
隆 方 向 的 2, 螺旋 轴 的 平移 矢量 是 ae/2， 若 投影 在 这 个 轴 上 ， 
DEN PC e EE NE 这 就 会 使 h00 降 点 指数 中 只 有 
h=2 n 的 指数 才 出 现 , 详 见 表 2.2. 

33.2 列举 了 备 种 包 售 平移 的 对 称 元 素 对 便 易 阵 点 指数 
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Жа: KDE SERE LOS RR 


不 消光 的 条件 
(n2 ЖЕ) 


и п Жол 
h+k -2n СЕ 
h+ ші | вон 
k+l =>m асың 
h+k -2п ` 
кн x сін шін 
kat шап 
O hkl, ар 
3E de (8. 
-Аәк-ісҙз | Жш БЕН Ж f b RIEN 
+ 天 +I=3R | ХАЛЕЛ ЕЕ ЖАН 


(1000 ifft. 
(100) НЕМ, 
ош 
(100) ЖЕЕ, 


(100) ЖЕШ, 


010) 请 移 面 ， 
(0 ИНЕШ, 
һы 
(010) НИЕ, 


(0100 HERR, 


(D ЖЕШ, 
(0012 ИНЕШ, 
АЕ 
(001) 请 移 面 ， 


5091) ЕШ, 


Z É 


[d 


жерж 
тела + 
MBARE 


< 


2 


е 


А 


清 移 分 量 一 一 


滑 称 分 是 一 


REOR 
滑 移 分 其 了 十 


c 


z 
6 


4 


对 称 元 素 符号 


> t Qe 


БСР, В,С) 
eP, С, I) 
RUP) 


dc FE) 


aP, D | 
aP, 4,0) 
СР) 


ДОР) 


(Р.В, D 
БОР, А, B) 
nt Py 


dE 
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HX 3.2 


ЯН: _ 
| й=?п aio 滑 移 面 , 沿 移 分 是 一 一 40Р, G, Р) 
h-25 (10) В MBSE + o 
һы | у 2271” 
Вов (110) WB SS Ke nC) 
2k+1=4n ai Wai EROR ati) 


(100) ЖЕД, 少 称 分 量 - 2,4: 
(100) МЕ, ви 4,4 


[010] че, нв» 
oko 


[010] 8, asor 


1-28 [001] Mesh, REOS 3 2,4: , ва 
2244. I=3 "n [001] ең, 80 Е „Зы баба 
001 - 3 
| [001] MS, ЯН dod 


4 


i-6n [001] іше, жей |5,6 


h—2n [110] 螺旋 轴 ， maratt 2, 


或 街 射 的 出 现 与 否 施加 的 限制 ， 显然 , 非 初 基点 阵 引 起 的 消 
光 最 普遍 ,不 但 有 半 教 以 上 的 衍射 不 出 更, 它们 的 指数 分 散在 
整个 倒 易 空间 中 。 滑 移 反映 会 使 AR 中 有 一 个 指数 为 0 及 
At 中 的 一 些 衍射 存在 较 普 遍 的 消光 ,这 相当 于 倒 易 点 阵 坐 标 
平面 或 (110) 柱 面 上 的 一 些 指 数 不 出 现 .螺旋 轴 则 只 会 使 A00 
及 nho 等 入射 中 的 一 些 入射 消光 ,这 相当 于 例 易 点 阵 坐 标 轴 
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及 hh0 点 列 上 的 一 些 指 数 不 出 现 ， 

分 析 例 易 阵 点 指数 不 出 现 的 规律 或 衍射 的 系统 消光 规 
律 ,主要 目的 是 确定 最 体 的 点 隆 类 型 及 谓 移 反映 ,螺旋 轴 等 对 
ЖСК ,以 恒 进一步 确定 所 属 的 空间 群 ,这 是 电子 衍射 Са Ж 
还 有 XX 射线 肌 中 子 术 射 ) 结 移 分 析 中 的 一 个 重要 步 又 ，1.3.3 
节 中 讨论 的 尿素 晶体 的 空间 群 是 P421m; 它 的 简单 点 阵 (P) 
和 2, 蝶 旋 轴 就 是 通过 这 种 分 析 确 定 的 。 图 1.34 下 边 给 出 的 
衍射 出 现 的 条 件 与 表 3.2 中 所 列 的 消光 规律 是 一 致 的 . 
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жрк ”电子 衍射 实验 方法 


4.1 


я в 


电子 衍射 仪 的 结构 比较 简单 ， 图 4.1 是 其 示意 图 。 由 热 


阴极 发 射出 的 电子 束 ， 

REOR, thi, 
位 较 阴 极 旬 几 十 到 几 吾 
она ЖЕЛІ» 
ЖЕЛИШ ЖШ 孔 ， 再 经 
一 个 或 两 个 SES 
焦 , 投 射 到 荧光 BE 或 感 
ARRE. HERET 
磁 透 镜 与 荧光 屏 之 间 ， 


БЕН, ЖЕЖ 


屏 的 距离 工 一 般 称 为 镜 
Lej CXII ME 
FERL DEEP 
ЗЕЕ EXE ER h, Жж) 
以 在 其 周围 观察 到 一 系 
SITAS. E 4.1 中 
圆圈 内 是 其 放大 了 的 示 
ЖЕ, атг, 

显然 , 电子 ЖИ 


У э 


ЕРЕ 


ы 


В 4.1 РИЧИ 
Aser оны. КЕ LR ӘӘ 


= 1655 + 


高 ; 此 外 , ТІН КЕК CER НАН ТАМА ЗЕ A BU 
距离 R 表示 ) 也 越 大 。 ИЧИ т 为 


9—rp (4.1) 


分 辨 指数 越 小 , 电子 衍射 仪 的 分 辩 率 越 高 。 为 了 提高 分 辩 率 
和 分 散 率 ,可 以 增 大 镜 简 长 庆 ， 但 这 是 有 限度 的 , TE — Belit 
下 ， 镜 简 长 度 不 大 于 500—100 ЖЖ. 超过 这 个 长 度 , 操作 
就 不 方便 了 。 提 高 分 辨 率 的 另 一 个 措施 是 使 用 双 聚 光 镜 ， 以 
Е. | | 

五 十 年 代 以 来 ,电子 显微镜 的 发 展 很 快 .电子 显微镜 中 涂 
了 有 双 聚 光 镜 的 照明 系统 外 ， 还 有 由 三 个 以 上 透镜 组 成 的 成 
象 系统 .我们 可 以 得 用 这 些 透 镜 使 电子 束 进一步 聚焦 (如 r< 
0.1 ЖК), 从 而 得 到 高 分 排 衍 射 ; 也 可 以 用 透镜 的 放大 作用 
来 增 天 镜 简 的 有 将 长 度 (如 工 >5 Ж), 从 而 得 到 高 分 М Ef 
射 (又 称 为 小 角度 衍射 )。 此 外 , 还 可 以 用 中 间 镜 与 物镜 配合 
进行 选区 衍射 (又 称 微 区 术 射 ), 把 电子 街 射 图 与 电子 显 微 象 
对 照 进 行 分 析 ， 这 种 微 区 电子 衍射 方法 在 物 相 分 析 及 人 金属 薄 
障 的 衍 衬 分 析 中 用 途 很 广 , 也 有 很 大 的 优越 性 。 因 此 ,除了 一 
些 特 殊 用 途 外 ,电子 衍射 仪 已 逐渐 为 电子 显 徽 镜 所 人 代替， 

本 章 重点 介绍 使 用 电子 显微镜 进行 选区 衍射 的 原理 及 实 
”验方 法 (4,2 节 )， 并 简略 涉及 高 分 辩 率 衍射 (4.3 节 ), 高 分 散 
率 衍射 (4.4 节 ) 及 扫描 电子 衍射 (4.5 节 )。 БР RR 
РИН (4.6 节 } 及 试 样 制 各 方法 (4.7 D. 
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4.2 Ям 


4.2.1 阿 贝 显微镜 成 象 原理 


阿 贝 光学 显微镜 衔 射 成 象 原理 清晰 地 说 明和 进 镜 的 成 象 作 
Я, 这 在 电子 显 拍 镜 中 有 更 重要 和 现实 的 意义 。 因为 如 果 待 


ы тн 
өң 
R 
; EFE 
PRAN | 
(CAR) о i чин) 
T 
RPM (жж) 


图 4.2 МИХ. АЛАН E 0,0, 区 内 发 
мінді o CE ORE НЫ їп А. О,, 0, 发 射 
НА ER СОЁ RO i LES ЖОНИ PE 
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=, қаралы BRUST адан НАС 
4.2). 

[ШЕР ИПИЕ ДЕШЕ. 当 一 平行 光束 照射 到 一 光 补 上 ， 
ТЕН ЖОН ДЕТИ ЖО, aA: 11 PE E- 
镜 的 聚焦 作用 ,在 其 后 焦 面 上 产生 衍射 振幅 的 极 大 值 , Вр 图 
4.2 中 的 … 一 1;0,1… 各 级 衍射 谱 了 每 一 个 振幅 极 大 值 都 可 以 
看 作 是 次 级 振动 中 心 , 由 这 里 发 出 的 次 级 波 在 象 平面 上 相干 
成 象 。 例 如 图 4.2 中 的 象 点 工 !; L 就 是 物 点 01101 Юй. 
换 甸 话说 ,透镜 的 成 象 作用 可 以 分 为 两 个 过 程 ;第 一 个 过 程 是 
平行 光束 齐 到 移 的 散射 作用 而 分 裂 成 为 各 级 入 射 谱 ; 即 由 物 
с. ТАРЕ, Е E 

И: А 
сті 的 过 各 这 个 原理 完全 适用 于 电子 显微镜 的 物 
RRRA: 晶体 对 于 电子 束 就 是 一 个 三 维 光 杰 。 

在 电子 显微镜 中 , 物镜 产生 的 一 次 放大 象 还 要 缀 过 中 间 
镜 和 投影 鲁 的 放大 作用 而 在 获 光 屏 得 到 三 这 放大 象 ( 国 
4.3a)， 中 间 镜 的 物 面 与 物镜 的 象 面相 重 , 而 投影 较 的 物 面 
又 与 中 间 镜 的 象 面相 重 。 这 样 ;中 间 镜 把 物镜 产生 的 放大 Ж 
投射 到 投影 镜 的 物 面 上 , 再 由 投影 镜 把 它 投 射 到 荧光 屏 E. 


既然 在 物镜 的 后 焦 面 上 有 入射 振幅 


E 就 可 以 通过 减 - 
SS b Leo e D Jen B, 使 中 间 镜 的 物 面 不 再 与 物镜 的 象 M 
相 重 ， 而 与 物镜 后 焦 面 相 重 ,这样 就 可 以 把 物镜 产生 的 衙 射 


谱 投 射 到 投影 镜 的 物 面 上 ,再 由 投影 镜 把 它 投射 到 荧光 屏 上 ， 
从 而 得 到 两 次 放大 了 的 电子 衍射 图 (图 4.3 00. HETE, Я 
要 改变 中 间 镜 电流 , 电子 显微镜 就 可 以 作为 一 个 高 分 辩 率 的 
НІН EBI, 

早 在 1936 4g BT ELATI e e SCR SE а T АСЕ pR 
НЕЗ, 4.4. 是 一 个 NiCl;-2 НО 落 晶 的 电子 显 徽 S, 图 
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эы) 


二 次 象 一 一 
яға--- 
ET mend. 
(XAR 
а. RR: ФАЙ b. MM pi B deu 
与 物镜 的 象 面相 重 реет; Sm dH 


НІ 4.3 三 级 成 象 系统 


4.44 是 减 细 中 间 镜 电 该 使 其 物 面 与 物镜 的 后 焦 夯 相 重 而 得 
到 的 电子 衍射 图 。 在 连续 减弱 中 间 锐 电流 的 过 程 中 , зін 
的 直面 不 断 上 移 , 图 4.4b 及 4.4c 就 是 在 由 象 变换 到 衍射 的 
过 程 中 拍摄 的 照片 , 谋 有 象 的 特征 ,又 有 衍射 图 的 特征 5。 图 
4.4 < ЕР 
4.3 b фсс ЖИН), АЖ АТА, ТИНЕ 
ARRS S in k NE ЛШ АЕ, B 4.4 b 属于 中 间 镜 物 面 与 
物镜 后 焦 面 相距 较 远 的 情况 (图 4.3 b 中 55^ RED) УИ Ж 
. 159 + 
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4 


тал NiCk:2H,O &Ї%ИЙ&@#(а› АЕ T Pf H ГЕ (4), 
"Тр ЕЕ ытын та в тар, ан 
Жи, HORA — LI Ob R XM 
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作 是 不 察 焦 的 多 重 象 , 但 它们 的 配置 已 显示 衍射 图 的 六 次 对 
称 分 布 的 特征 ， 实 际 上 每 一 个 小 象 就 是 一 个 衍射 得 点 蚁 变 而 
成 的 ,中 央 是 透射 电子 束 的 明 声 象 , 局 围 是 六 个 衍射 束 的 瞳 场 
Z. 这 一 系列 从 象 变换 到 衍射 图 的 照片 不 但 清楚 地 闸 明 了 阿 
Vu fg 8t НЬ, 并 为 在 电子 显微镜 中 进行 各 种 电子 衍射 1X 
验 开 尽 了 新 的 途径 ,显著 地 扩大 了 电子 显微镜 的 用 途 . 


4.2.2 衍射 与 选区 的 对 应 


为 了 在 电子 显微镜 中 选择 成 象 的 视 场 范围 (也 就 是 产生 
衍射 的 晶体 范围 ), 可 以 象 在 图 4.1 中 所 示 的 电子 衍射 仪 那 
样 , 在 试 样 上 面 放 时 一 个 光 师 ,只 让 电子 束 照射 到 待 研究 的 视 
EA. 如 果 需 要 选择 的 视 场 非常 小 , 如 其 线性 长 度 是 微米 的 
Ж, КЕ КӨН. 一 则 这 样 小 的 小 孔 光 立 很 淮 
制备 ,也 不 容易 准确 的 放置 在 待 观 秦 的 视 场 周围 :二 则 在 很 强 
的 电子 束 照 射 下 , 光 阑 很 快 就 会 污染 而 不 能 再 使 用 。 因 此 ! 疯 
场 光 亲 一 般 都 是 放 在 物镜 的 象 平面 处 } 图 4.2). 如 物镜 的 放 
大 倍率 为 100 以, 为 了 选择 直径 为 1 ИЖ, ЖЖ 
径 应 为 100 微米 。 在 物镜 的 象 平面 放置 一 个 这 样 的 光 闲 , 大 
于 此 的 成 象 电子 束 就 会 被 挡住 (如 图 4.2 中 的 虚线 所 示 ), 不 
能 进入 中 间 镜 , 这 就 相当 于 在 试 样 上 选择 直径 为 1 жж 


БС 4. 2 0:01), ВЕ, xx 
国 来 泥 制 成 象 或 产生 衍射 的 j Е 

在 电子 显微镜 中 ， 视 场 光 闻 的 大 小 一 般 是 连续 可 调 的 ， 这 
样 就 可 以 方便 地 选择 竺 研究 的 试 样 部 分 。 由 于 选区 很 小 , 很 
容易 得 到 单 晶 电 子 衍射 图 . 链 区 衍射 的 特点 是 可 以 把 晶体 试 
RHR 与 衍射 对 照 进行 分 析 ) 从 而 得 出 有 用 的 晶体 学 数据 ， m 


піде, ЖЕТЕР t БШ, 各 种 晶体 缺陷 的 几何 及 
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MEFRES., ВЕНН rb T So k АЛИ EREA 
的 中 间 镜 电流 不 同 , 因此 两 者 在 中 间 镜 磁场 中 的 旋转 角度 不 
同 , 也 就 是 象 与 衍射 有 一 定 的 相对 转动 。 我 们 可 以 用 在 外 形 
上 显示 晶体 几何 特征 的 试 样 找 出 相对 转角 的 指向 和 大 小 ， 例 
如 将 钼 氧化 从 气相 得 到 的 MoO; 晶片 的 法 线 是 [010], 长 边 
Ж [001], 这 样 就 可 以 在 一 张 既 拍摄 有 象 又 有 电子 衍射 图 的 
照片 如 图 4.5 中 ,比较 象 与 衍射 谱 中 [001] 方向 的 夹 角 , 从 而 
得 出 相对 的 转角 是 16^. 


图 4.5 ФИН 


选区 衍射 又 称 微 区 入射 ;, 这 是 由 于 选区 一 般 都 是 很 小 的 
缘故 。 如 电子 显 微 象 的 放大 倍率 是 一 万 倍 , 在 荧光 屏 上 一 平 
方 砷 米 的 区 域 就 相当 于 试 样 上 一 平方 微米 的 选区 .由 于 物镜 
有 球 差 , 于 是 就 产生 了 选区 的 准确 讼 问题 ,这 也 就 是 衍射 与 选 
区 的 对 应 问题 。 首先 考虑 物镜 无 球 差 的 情况 , 图 4.6 中 透射 
Ж 000 Eg ЛАГ БИРЕЛЕ НО EJ 1531115; К EH 
5. 由 于 物镜 总 有 球 差 ， НИЕ ЛА ЯН ЖЕН) 
象 在 图 4.6 中 向 下 移动 了 MCa, Mo 是 物镜 的 放大 倍率 ,C， 


^ 163 * 


图 46 由 于 物镜 有 球状 《Cs ERARE, НТ OE 
HO Shk SIME «Шо ЕЕ ЕЛНИ"! 


是 物镜 的 球 差 系 数 , a 是 衍射 锥 的 半角 (ec =20), RAE 说 ， 
对 视 场 光 阅 所 限定 的 象 区 而 言 ,000 透射 束 仍然 是 由 0101 产 
生 的 ,与 无 球 差 时 无 异 . 而 属于 傍 轴 射线 的 ЛАТ ННІ Ж 
Я 0101; 而 是 由 0:0: М 下 移动 了 Coo? 的 0203 Ж №, 
显然 ,由 球 莽 引起 的 位 称 与 «=29 有 关 , 术 射 的 指数 越 高 ,位 
НЫ Е, И, щ C,—0.33 EW, 在 100 НЫМ e= 20 
与 加 速 电压 有 关 ), 铅 的 种 级 入 射 所 产生 的 位 称 是 中 ， 

һы 111 ‚222 333 444 Б55 
С.а 130% 0.1 撤 米 0.35 (OK 0.76 ЖЖ 1.62@@Ж 
由 此 可 见 , НЕ OS) PE АНОН ЖАНА. 产生 111 
及 222 衍射 的 选区 与 透射 东 的 选区 基本 相 重 ; 但 高 指数 衍射 
的 选区 相差 就 较 大 了 。 如 444 59 Box БЕН Лара 
32 0.76 微 染 ,如 选区 的 线 长 庭 是 0.76 微米 ,这 两 个 选区 完全 
不 相 重 。 换 名 话说 ,444 衍射 完全 是 由 视 场 光一 所 限定 的 区 
域 以 外 的 晶体 产生 和 的， 除了 球 差 外 , 物镜 的 过 聚焦 或 尔 豪 焦 


= 


i, 7 ТН ESTE ВОЛК B. 
由 以 上 讨论 可 以 着 出 , 由 物镜 的 球 差 引起 的 选区 与 ЯН 
的 不 对 应 情况 是 不 可 浴 免 的 , 尤 以 高 指数 衍射 为 其 .就 是 你 指 
#1781 478 0.2-0.4 微米 也 是 常见 移 事 ， 因 此 ,选区 小 于 1 
平方 油 米 的 音义 不 大 , 并 会 出 现 许 多 选区 以 外 的 物质 产生 的 
MAA RIEAN. SARRERA FAREY 
折 区 ,常常 在 中 心 透 射 狂 点 两 侧 出 现 两 套 不 同 的 衍射 图 或 在 
距 中 心 租 射 生 点 较 远 的 地 方 出 现 另 一 大 入射 图 ， 工 作 时 应 注 
意 避 免 选 择 这 些 区 域 进行 选区 入 射 试验 ， 
物镜 的 球 差 系数 С, 与 波长 4 成 反比 , Ш H а--20 
与 4 成 正比 ,所 以 选区 的 位 移 Ca 与 4 的 平方 成 正比 ， 换 
алға тй на КЕ ЖБ ГЕ ‚ЕУ ЖАНЫ ERE ILS.) 在 
100 什 伏 时 ,选区 位 移 是 1 微米 的 话 ,在 1000 FF RE SE ГЛ 
到 2001&. 这 是 超 高 压 电 子 显 微 镜 除 了 穿 透 本 领 大 之 外 的 另 
一 个 显著 优点 。 为 了 能 选择 小 到 200 ROAD, ARE 在 超 
高 压 电 子 显 微 匀 的 成 象 系统 中 再 胡 一 个 中 刹 镜 ， 视 场 光 亲 就 
Жала етін шінің Eri TORTE ME ІН E, ЖЛ 
жің жуы DX R 22:99 St RR Ue nh ARAMAK, 
出 于 电子 光学 技术 的 发 展 ， 近 来 又 出 现 了 所 谓 的 微 束 衍 
射 ， 使 用 双 聚 光 镜 将 照射 到 试 样 上 的 电子 束 的 直 径 缩小 到 
0.2 微 米 ， 无 须 使 用 视 场 光 闲 就 能 得 到 溅 区 电子 入射 。 如 果 
再 加 一 个 无 极 件 的 强 往 透镜 。 膛 可 以 把 电子 束 直 径 进一步 缩 
小 到 几 百 埃 。 在 这 种 情况 下 我 们 是 使 用 微 电 子 束 选区 ， 显 然 
不 会 有 衍射 与 选区 的 不 对 应 问题 ， 因 为 只 有 电 了 于 束 照 射 到 的 
KR TENERA, EORR aT ERE, E 
IDRIS Ж LIS RED BE Pe E 8158 НО 10 3622, 
选区 入射 的 灵敏 度 高 ,能 得 出 微小 单 唱 的 电子 衍射 图 ,这 
基 其 优点 。 但 在 使 用 选区 电子 衍射 方法 时 也 应 注意 到 它 的 局 
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RECO. ХЕЛЕНА, НИН ӘЛЕН 
射 效应 比较 明显 ,不宜 做 结构 分 析 使 用 ;(2) 在 物 相 分 析 工 . 作 
中 ,由 于 观察 的 视 场 非常 小 ,只 有 在 得 出 的 结论 有 重复 性 或 用 
其 它 方法 验证 的 情况 下 ， 才 能 认为 是 可 信 的 。 少量 杂质 或 页 
尘 颗粒 也 会 给 出 完善 的 单 晶 电子 衍射 图 。 从 这 个 角 庭 看， 移 
区 衍射 最 好 与 其 它 衍 射 方法 (如 大 试 样 的 电子 衍射 或 和 射线 
衍射 ) 结 合 进行 。 


4.2.3 Я 


A. Bi B3 УРНЕНДЖІҢ, Ж ЖЕН ЕЯ be Rr 
图 是 由 物 镀 产生 衍射 井 由 中 阳 镜 及 投影 镜 放 大 而 得 到 的 。 图 
4.2 中 物镜 的 焦距 Ро 与 图 4.1 中 的 工 相 当 , 即 由 物 到 衍射 谱 
的 距离 。 在 电子 显微镜 中 , 这 个 距离 还 要 由 中 间 镜 放 大 Ar 
Е, ВЕКА М, . НИКЕ ER. 
L= fo M ,M, (4.2) 
L 的 变化 会 使 衍射 常数 LA 谈 得 不 准确 。 从 上 式 可 以 得 出 
AL. Ал s Pug (4.3) 
投影 镑 的 故 天 倍率 较 大 ,在 有 些 仪 器 中 还 有 国定 值 ,相对 变化 
值 很 小 ， 只 要 中 央 透 射 薄 点 既 小 又 贺 ， 中 间 镜 坡 大 倍率 的 变 
化 也 不 大 .因此 , 就 电子 光学 系统 而 言 , 影 响 电 子 衍射 重复 性 
的 主 变 因素 就 是 物镜 的 焦距 fo ,因此 有 必要 采取 正确 的 选区 
НЕ, ЕЕ НЕ EWA НІНІ Ж 
p5 fo ік. ' 
为 了 得 到 选区 与 衍射 的 正确 对 度 关系 以 及 固定 的 有 效 镜 
入 长 度 工 或 衍射 常数 工 4, 应 当 采 用 的 正确 操作 步骤 是 ， 
С) WE rb in| НИЕНІ НІК E ЦЕ EE 
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[Il MEG LII м зен, 

(2) 调整 物镜 电流 使 试 样 在 荧光 屏 有 清晰 的 象 ， 这 就 使 
物镜 的 象 面 与 视 场 光 遍及 中 间 镜 的 物 面相 重 . 

Сз) 抽出 物镜 光 辣 ,减弱 中 间 镜 电流 ,使 中 间 镜 的 物 面 与 
物镜 的 后 焦 面 相 重 , 在 荧光 屏 上 得 到 衍射 谱 的 放大 象 。 ЖҰ 
多 电子 显微镜 中 只 要 把 旋钮 拨 到 事先 固定 好 的 “衍射 "位置 上 
即 可 生路 地 达到 此 目的 ,再 稍微 调整 中 间 镜 电流 ,使 中 心 班 点 
ЖӨН, 

(4) 减弱 聚 光 镜 电流 以 减 小 人 射电 子 束 的 孔径 角 ， 得 到 
更 趋 近 平行 的 电子 东 ， 这 样 可 以 进一步 减少 焦 班 尺寸 。 

步骤 (1) 的 目的 是 在 步 踊 (2) 中 使 物镜 有 恒定 的 象 距 及 焦 
距 fo。 尽 管 如 是 ,在 实际 工作 中 很 难 维持 fo 不 变 。 此 外 还 
有 其 它 使 4 产生 误差 的 原因 ,影响 选区 衍射 的 精确 度 , 这 将 
在 下 节 中 述 及 。 


4.2.4. 提高 衍射 精确 度 的 方法 


1. 产生 误 林 的 一 些 因 素 


首先 讨 话 仪 器 供电 稳定 订 的 影响 ， 高 压 不 稳 会 使 波长 有 
АЛ 的 变化 ,物镜 电流 不 稳 会 使 物镜 焦距 有 人 fo 的 变化 ， 出 
于 一 级 商品 电子 显微镜 的 高 于 及 物镜 电流 稳定 № 一 般 优 于 
10 所 以 由 此 引起 的 工 4 的 变化 很 小 。 

А ЕЛ АГ Ни REAR ИЕ ВОК Е, 
流 大 小 时 最 好 固定 一 定 的 操作 程序 ， 例 如 规定 总 是 从 高 电 访 
AREE ERIE. EREA H Ek 2%. | 

Н REOR IE FA REBEL TE RS RC TRI GT EF AS ЖЕ fl — 
个 重要 因素 ， 当 . 户 为 3 ER S UE ER BERE 0.1 毫米 就 会 使 
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工 3.390825, АНМЕН, GEPRE o fe f m 
不 通过 电子 素 ， 也 会 引起 试 样 位 置 有 较 大 的 变化 ， 

此 外 ,由 于 引入 近似 关系 tg 2052 sin9=29, 也 引入 一 些 
误差 。 当 29=5* 时 , HESIA ВОЗЕ 0.396. 这 种 误差 只 
Jd ан ПАЛ ЕЕЕ, 


2. Pil 


使 用 内 标 以 提高 衍射 精确 度 是 一 种 行 之 有 效 的 方法 ， 常 
用 的 内 标 物质 有 高 纯度 的 所 化 馈 , 扎 化 钠 , 氧 化 镑 , 金 , 铝 等 。 
一 种 方法 是 在 真空 镀膜 仅 内 将 内 标 物 质 直接 嘴 镀 在 试 样 上 ， 
这 种 方法 的 优点 是 选区 内 的 待 测 唱 体 与 内 标 同时 给 出 的 衍射 
图 全 加 在 一 起 ,精确 度 高 。 从 金 环 的 Rd(d JOA, ВАК 
验 得 出 ) 可 以 求 出 4。 这 种 方法 的 缺点 是 在 待 测 品 体 上 有 
儿 百 埃 泽 的 内 标 物质 ,如 晶体 比较 小 , 入射 很 弱 , 其 至 有 被 内 
标 挖 盖 住 的 可 能 . 

为 了 避免 上 述 仍 点 ， 可 以 将 待 测 晶体 与 内 标 分 开 。 将 内 
标 物 质 喷 镀 在 玻璃 片上 ， 然 后 在 水 面 上 把 这 种 落 膜 小 片 进 在 
ХЕ ЖЕРЫ Е. 也 可 以 在 试 样 上 直接 喷 镀 内 标 物 质 时 ， 将 部 
分 试 样 挡 住 。 这 个 方法 的 缺点 是 待 测 唱 体 与 内 标 不 在 同一 视 
场 内 ,一 则 要 分 别 拍 摄 两 张 电子 衍射 图 ,一 则 待 测 晶体 与 内 标 
如 相距 较 远 ， 可 能 不 在 同一 个 平面 上 ， 用 相同 的 豪 焦 条 件 ( 物 
镜 电流 ) 不 能 使 丙 张 衍射 图 都 请 晰 ， 
| 使 用 内 标 给 出 的 精确 庶 高 ,但 还 应 注意 下 述 两 М. 一 则 

LA 不 是 一 个 常数 , 而 是 随 六 变化 的 函数 [ 见 ( 3.28) 式 ] 二 则 
БЕК ЕЕЕ ОНИ). 因此 在 测量 待 测 晶体 
及 内 标的 衍射 兽 点 或 环 的 下 离 问 时， 应 使 用 同一 方向 的 邻近 
的 衍射 得 点 或 环 。 

为 了 能 得 到 准确 的 工 4 dA, 我 们 通常 使 用 多 晶 内 标 物 质 


ЖУРЕ, 量 出 这 些 环 的 直径 2 R BREL 1/4 ЖАЙ: 
B]. o LER ДЕН Уу LA 的 倒数 ， 如 衍射 环 的 中 心 选 
的 不 蕉 (这 在 反射 的 情况 下 是 常 有 的 事 )， 读 直 线 就 不 通过 愿 
点 ;需要 重新 测量 . HR Rd= LA 只 是 一 种 近似 关系 ,尽管 
如 是 ;使 用 内 标 得 出 的 4 值 还 是 可 以 准确 到 0.0136, 关于 使 
用 电子 入射 精确 测量 点 阵 常 数 ; 见 参 考 文献 [5-7]， 


ope ROGER) 
图 4.7 HigBo а 对 R (ij, КАЛЕВ 1/14 


3、 随 物镜 电流 变化 的 校正 曲线 


从 上 述 讨 论 可 以 看 出 , 影响 衍射 精 确 度 的 一 个 重要 因 妾 
是 物镜 焦距 / 或 物镜 电流 Z 的 变化 引起 的 误差 。 因 此 可 以 
LES NAE 随 物镜 电流 变化 的 校正 曲线 (图 4.8), 根据 试 
验 时 使 用 的 物镜 电流 值 从 此 曲线 上 找 出 对 应 的 4 值 .这 是 
一 种 很 方便 但 精确 度 不 高 的 校正 方法 .为 了 提高 这 种 方法 的 
精确 度 , 应 在 电子 显微镜 中 加 一 重 程 小 的 毫 安 表 ,以 显示 物镜 
电流 的 准确 什 ， 
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4.3 KARRE TOM 


Жал ИНК = r/L 的 定义 可 以 看 出 , 为 了 提 
高 分 辩 率 ,电子 束 越 细 越 好 ,从 试 样 到 衍射 谱 的 距离 越 长 越 
好 . 在 选区 衍射 的 情况 下 , ВЕЕ / 仅 为 几 毫米 , 虽然 中 
闻 镜 及 投影 镜 把 它 放 大 了 M.M, të, ЕЖЕН КАЗ. 
Et L3 但 物镜 产生 的 衍射 谱 的 焦 ЖЕГЕН rh [ШЕЕ ИК 27 
ЖКТ MM, 倍 ， 换 名 话说 ,在 荧光 屏 观 察 到 的 入 射 图 的 分 
准 率 与 物镜 后 焦 面 上 的 入 射 谱 的 分 辩 率 完全 一 FE, 并 没有 任 
何 提高 ， 显然 ,中 间 镜 及 投影 镜 只 起 了 几何 放大 的 作用 ,并 不 
改善 选区 衍射 的 分 辨 率 . | 

жщ gh ИЕН ЕН kai АВТАНА 
样 台 ,图 4.9 是 其 示意 图 。 在 这 种 情况 下 , 试 样 不 是 放 在 物镜 
上 面 而 是 才 在 投影 镜 附近 ,物镜 不 担 用 来 成 象 或 使 衔 射 束 聚 


衍射 常数 LAEE) 


420 40 49 40 50 509 50 50 
piki (Е) 


图 4.8 LA 随 物镜 变化 的 校正 曲线 
170» 
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T. | 
a。 关 掉 投影 镜 , 斌 b. звене, 


аи EERE d er 
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жж ж 


图 4.9 透射 电子 显现 鲁 中 的 高 分 辩 率 电子 衍射 


护 ; 而 仅 起 进一步 缩小 入 射电 子 东 直径 的 作用 ,再 由 中 间 镜 把 
ВЖЕ ЯХТЕ. 投影 镜 关 闭 不 用 , 产生 衍射 的 
情况 与 图 4.1 所 示 的 电子 衍射 仪 相同 。 试 样 让 置 在 投影 镜 下 
面 (图 4.9 a) ,衍射 长 度 由 选区 入 射 的 /==3 ЖЖЖ 300 E 
Ж, ПЕ РЫБОК 3—4 №, 因此 分 辩 率 可 提高 几 
Cf. 把 试 样 放 在 投影 镜 上 面 还 可 以 进一步 提高 分 辩 率 《图 
4,36), $82 HERI ЯН T NUIT 1077, 


*1H1 ° 


X FPE ОРН ВА ЕН, AA LERE 
в sb її DRE HR SUR Sk = XR ETSI ERE ЖОС ОХ 
衍射 中 工 =.f .MIM, 与 三 个 透镜 电流 都 有 关 ) ， 如 果 进 一 步 
改善 高 压 稳定 度 及 测量 方法 , 得 到 固定 而 准确 的 A i dEl 
埃 的 试验 误差 可 以 小 到 十 0.0001 埃 , ЖАВ УХ АЗИН 
相近 "7, E 

由 于 试 样 不 是 象 选 区 衍射 那样 放置 在 物镜 极 件 内 ， 而 基 
疲 在 投影 镜 下 面 ,没有 透镜 极 件 的 限制 ,因此 可 以 放置 较 大 的 
试 样 。 不 但 可 以 进行 透射 电子 衍射 试验 ， 还 可 以 进行 反射 电 
子 衙 射 试验 ， 从 这 个 角度 来 看, 电子 显微镜 的 高 分 辩 率 衍射 
完全 可 以 替代 电子 衙 射 仅 的 一 般 作 用 。 


4.4 高 分 散 率 电子 衍射 
(йй?) 


在 证 究 高 分 子 物质 结构 时 ， 经 常会 遇 到 要 用 电子 衍射 方 
M dn TERR OG LERRA TRARIA лу Е 07 Я 
XR. E-BRAKE HRN, 3X khh Ti lal Bs B5 НЕ лі 
FE toD BE АВЕ ВИХ 0.3 毫米 ,显然 会 与 中 心 班 点 相 重 ,不 能 
分 状 。 另 外 ;有 了 时 也 需要 测量 微小 粒子 的 小 角度 湿 散 衍射 环 : 
УРА Axe АКЕ, 这 些 类 型 的 小 角度 电子 街 射 试验 不 但 
痪 要 商 分 状 率 ,并 且 需 要 高 分 散 率 ,才能 把 小 角 庆 的 衍射 现象 
与 各 射电 子 来 区 分 开 来 ， 

在 电子 显微镜 中 进行 高 分 散 率 或 小 角度 衔 射 也 比较 简 
单 ,图 4.10 是 其 示意 图 .图 4. 10 а 所 用 的 方法 是 , 试 样 位 置 不 
ж, 物镜 关 掉 不 用 , 减弱 第 二 豪 光 镜 电流 使 其 欠 京 焦 ( 聚 焦 在 
REEERE ЖАЛЕМ РЕ, 聚焦 在 试 样 上 方 是 
过 聚焦 )。 ЖЖЕНИЕ, 一 是 衙 射 长 度 从 选区 入 射 的 
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f,-3 毫米 增 大 到 一 60 毫米 ， 再 经 中 间 镜 及 投影 镜 放 大 
М.М. (一 般 是 几 百 倍 )， 有 效 衍 射 长 度 工 = M M , 可 以 
增 大 到 几米 到 几 十 米 , 达到 高 分 散 率 的 要 求 。 另 一 个 作用 是 
电子 束 的 发 散 角 小 ,光束 细 ; 有 如 图 4.9 所 示 的 高 分 辩 率 衍射 
一 样 。 这 种 高 分 辨 往 射 实际 上 就 是 先 用 电子 显微镜 的 并 诊 光 
镜 照 明 系 统 给 出 高 分 辩 素 衍射 ， 再 用 成 象 系 统 中 的 中 间 镜 及 
BERRA ШЕК тж, 

РА 4.10 b Br IBS E RR ЖЕ ЛЕ, 只 把 坛 样 位 


а. 试 样 在 原来 位 置 ， 关 b. 提高 试 样 以 增 大 f/f,， 
dd. L<l M.M, АНХ L =f, MOM, 
В 4.10 延 射 电镜 中 的 小 角度 电子 往 射 
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Же ИЖ AEK Го 到 与 图 4.10a 中 的 ?相仿 ,从 而 增 
ЖАЖИНКЕЕ=Л. ММ, ЖЭНЕ LEGES ВОЙ 
选区 衍射 . 

“在 电子 显微镜 中 进行 小 角度 衍射 还 有 其 它 途径 中 ; 不 一 
—МЖ. УХААРЧ, ЛАВЕ РАТНО АВ 
ЕЛЕ А, АНН РЕ НОЕ pa 36 RS АЈ, тї БЖ 
ЕЕ КАВ АУ, 电子 来 的 强度 损 类 较 小 ， 而 多 射线 
小 角 庭 衍射 则 不 是 如 此 ， 细 的 头 射 线束 是 靠 一 系列 狭 细 的 淮 
直 作 用 得 到 的 ,高 分 散 率 是 千 拉 长 衍射 了 距离 得 到 的 ,强度 损 夫 
很 大 , 摄 谱 往往 需要 儿 十 甚至 几 百 小 时 


4.5 扫描 电子 衍射 


扫描 电子 显微镜 的 发 展 带动 了 电子 扫描 ， 信 号 接收 及 显 
示 技 术 , 这 些 技术 很 快 就 在 电子 衍射 中 得 到 应 用 ,产生 扫描 电 
子 信 射 这 种 新 的 试验 方法 5 E 4.11 是 扫描 电子 衍射 的 示 
意图 ， 电 子 束 产生 的 衍射 束 经 扫描 线圈 的 偏转 作用 逐个 扫 过 
入 射 光 闹 进入 电子 能 量 分 析 仪 (又 称 电子 速 座 分 析 仪 识 电 子 
过 滤器 ), 不 同 能 量 的 电子 在 静电 场 或 磁场 的 作用 下 产生 不 同 
程度 的 偏转 而 分 数 开 来 ， 再 用 能 量 选 择 光 闲 把 无 能 量 损 类 的 
漳 性 散射 电子 挑选 出 来 ， 经 探测 器 接受 并 转换 为 电 Jk 冲 信 
ы, 经 放大 及 整理 后 再 在 显 象 管 的 荧光 屏 上 显示 出 来。 图 
4.12 是 铝 的 扫描 电子 衍射 图 ,其 中 a 是 没有 使 用 电子 能 量 分 
析 仪 的 情况 ， 弹 竹 散 射电 子 与 非 弹性 散射 电子 (有 能 量 损失 ， 
无 固定 波长 ) 都 被 接收 下 来 , 背景 很 高 ; b 是 使 用 电子 能 量 分 
析 仪 得 到 的 弹性 散射 电子 衍射 图 ， 由 于 波长 不 固定 的 非 弹性 
散射 电子 都 被 站 掉 了 ;所 以 背景 很 低 , 衙 射 图 比较 清晰 . 

扫描 电子 衍射 有 下 列 优点 ; 
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каны 
Ш 4.11 HIS РТК KES 

(1》 接 收 系统 灵敏 度 高 , 可 做 瞬时 电子 衍射 ， 电子 探测 
器 人 比 感 光 底 版 灵敏 ， 产 生 的 电 脉冲 信和 号 的 峰值 一 一 背景 的 比 
值 (或 声 噪 比 ) 高 ,还 可 以 进一步 经 放大 器 放 天 ,因此 适 于 用 有 
研究 全 过 程 仅 为 几 秒 钟 的 反应 过 程 中 前 结构 变化 。 . 

(2) 可 以 直接 得 到 衍射 强度 数据 ， 便 于 进行 数据 处 理 和 
定量 的 分 析 工 作 . 

(3) 与 能 重 分 析 仪 结合 起 来 ， 除 了 可 以 把 非 弹 性 散射 电 
ER LIE I Ee TEC Pa Top 还 可 以 进行 
电子 能 谱 分 析 , 得 出 有 关 试 样 的 组 成 的 有 用 资料 。 . - 

由 于 这 些 优点 , 已 经 有 有 专用 的 扫描 电子 衍射 仪 生产 .“ jk 
外 ， 扫 描 电 子 显 微 镜 及 新 型 的 透射 电子 显微镜 中 也 可 进行 选 
рн РАНА. Е 
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图 4.12 铝 的 扫描 电子 衍射 图 
e. 未 使 用 电 了 于 能 县 分 析 仪 的 电子 衔 射 图 ，b. 使 用 电子 能 量 分 
新 阅 的 电子 衍射 图 能量 损 类 大 于 кы кілі NO 


4.6 WEB SESS 


在 进行 电子 衍射 试验 时 CREE E SEE RE Е-Е 
角度 ; 以 满足 特定 的 布 喇 格 衍射 条 件 ， 

1. Wi (图 4.13a) 两 个 转轴 正 交 ， БАИЯЯХ 
土 30 一 60* 。 如 果 在 原始 位 置 时 ， 我 们 要 绕 其 转动 的 衍射 Br 
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点 列 就 处 于 对 称 位 置 (rh L PA ДУ S S H 826, АЖЕ 
称 分 布 )， 相 应 的 点 阵 平面 的 极 p 落 在 圆周 上 1. НА 
FY! ШЕН (М) өй, PIRIÉS2, НЫЙ 
是 原始 的 晶 带 轴 N ӨЗІМ”, дана ХХ” 轴 旋 转 Ф fu, 
已 由 2 FBA, VENN”, JXH ER FER 4 
Зна № KAA Е ПЕ. QN NU 相当 于 一 个 
球面 直角 三 角形 , ЕЛЕНЫ Ж Ж созе--созұсозФ, М 
化 后 (8 капе = (ап? +1ап?Ф --tan?gtan*b, W iB y Ron 
转动 方向 , e RERE. RADARER mE 相当 于 弦 
ta Toke РОТ ЕАК уЗ 的 连 线 旋 转 
e AIEN BAN”, EM БЕНАЯ Е ЯН 
射 点 列 为 轴 ， 转 动 不 同 角度 的 电子 衍射 图 ( 见 图 5.21)。 如 果 
在 原始 位 置 时 , 这 一 点 列 并 不 处 于 对 称 位 置 , К К ХХ k 
YY/ 轴 将 其 转 到 对 称 位 置 , 并 将 这 一 转角 从 最 后 的 中 或 区 的 
读数 中 扣除 掉 

2. 旋转 合 ( 图 4.,13b) ПЕ ЗЛАТО ОЛ 旋转 360° 
НН ЖЕ ХХ” 倾 转 土 60" .如 果 衍 射 竹 点 列 是 对 称 的 ， 
将 其 旋转 到 与 ХХ (313-3 LIE E ЕК 
列 的 不 同 晶 带 的 电子 衍射 图 , ЯЛ X X' НУ. В 
这 种 理 起 情况 一 般 并 不 多 见 , 一 般 情况 下 本 射 狂 点 列 是 不 对 
称 的 ,极点 P 不 在 贺 轧 上。 首先 将 P hia XX EZ 
的 2 点 ,以 此 为 旋转 角 呈 的 原点 。 绕 XX" 倾 转 O, j IE P H 
2 移 至 3, 得 到 对 称 的 衍射 点 列 及 一 个 晶 带 的 电子 衍射 图 ， 此 
时 旋转 轴 自 № № №’ о М, P 自 3 移 至 4, 与 此 
BEN ЕНГЕН”, НХХ ЩЕ Ф В,’ 
心口 点 , 五 由 4 移 至 5，, 获 得 包 揪 此 点 列 的 新 晶 带 轴 U 的 电 
CE. UON 7 相当 于 球面 直角 三 角形 ,ZN KU N' 都 是 
VAN" оф D BS МЕНЕЕ, 国 此 两 着 的 张 角 均 为 ФЕФ + 
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$. РЕНН Ж Я e Ч UON || tan e tan(90° 一 
Ф) —cos(90—«o)cosé, H , Bl tane  cosd,sinetand?, — № 
WO F 9107, ІЙ tane —sinetane зу, M Е 
BARI ef 4949 168 — Е ІВ АКЕ] на Ао ТН ВА. 

应当 指出 , 极 РЕЖИМ, ВНЕ ЯНА ЕН, й 
消失 . 在 实际 操作 时 ,为 了 使 这 一 点 列 不 消失 ， 转 角 wy $, v 
都 是 分 成 若干 次 小 的 转动 得 到 的 。 

。 Y 


a. ие. ах, гун b. на а ON ERR 
њия 
图 4.13 ZH WR ATE Ае ЕКЕ. певна 


4.7 试 样 制备 


”根据 电子 衍射 实验 方法 (透射 或 反射 ) .设备 (电子 衍射 仅 
或 电子 显微镜 ) 以 及 试 料 本 身 的 特点 ( 抉 状 . 薄 障 或 分 散 的 晶 
体 ) 的 不 同 ， 试 样 制定 的 方法 也 是 各 式 各 样 的 。 如 前 所 述 , 物 
质 对 电子 的 散射 很 强 , 电 子 的 穿 适 本领 远 较 和 射线 为 低 , 这 就 
决定 了 关于 作 各 射电 子 衍射 的 试 样 厚度 一 般 不 超过 一 两 千 
Ж, 而 反射 电子 衍射 可 以 使 用 块 状 试 样 。 就 电子 入 射 装置 而 
Ж, 由 于 电子 衍射 仪 在 试 样 下 方 没有 复杂 的 电子 光学 成 象 系 
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4. Bi DA E Me b BE АО 2 IR BEC s ІЗ SE НА K R| CORE 
或 更 大 。 Hb S OE DE df A. ТАЛЕ ТЕ in CER Е 
яр» 试 样 的 支持 锅 网 的 直径 一 般 不 超过 3 Ж. 下 面 介绍 
的 试 样 制备 方法 主要 是 微 曙 和 薄膜 试 样 制备 的 基本 程序 ,， 关 
于 试验 的 细节 可 参阅 第 三 章 参 考 文献 中 有 关 电子 衙 射 及 电子 
显微镜 的 专著 ， 此 外 , 还 有 几 本 专门 讨论 电子 显 微 铣 试 样 制 
各 的 著作 (ИЖ си), НАНА 
ИЕ Н. 

КНЕ, — НВА, БЛ, 
Bs BERE PE НН ЇЙ он ТОНЕ. Хо 
电子 衍射 适 于 用 来 研究 微量 的 细小 晶体 的 结构 ， 另 一 方面 也 
窒 易 在 制备 试 样 过 程 中 混入 不 洁 物 如 尘埃 、 水 中 的 杂质 等 而 
ERER. оаа M BUR F ROREM 
d — He 要求 讲 究 清 洁 和 细致 用 心 . 


4.7.1 Же 


对 于 粒 许 属 于 微米 量 级 的 粉 来 ， 制 备 电子 衍 射 斌 样 的 主 
去 任务 就 是 把 它们 均匀 地 分 散在 钢 网 上 的 支持 腊 上 ， 如 果 粉 
末 是 干燥 的 ,可 以 用 细软 的 毛 刷 把 粉末 直接 撤 落 在 支持 禾 上 ， 
ЕЕ ЕН ЕВ НРА 
的 话 , ЖЕ, ҚЫ). ЖЖ t 5 43 988 R 65 2: 
LEE НЕ ES rl P tx ЕЙ а cp 散 的 
程度 , 无 干 撒 的 方 靶 也 很 难保 证 做 到 这 一 点 。 ЖГӘЖЕЯ 
жарнаны, Алан ХАННАН РІНДЕ 
ЗУН ТЖ АЮ, Е ЯР, ВИПР СИ 
RART RER. НЕБЕ EEG ӨП ҮЕ Bk pa рз 
TERIULKETESC RENE |, ЖИН. E. PRSE S UR CER ЕЛЕЕ 
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发 的 氧化 物 , 就 可 以 用 这 种 方法 制 省 分 散 的 试 样 。 

有 些 粉末 可 以 在 流体 中 分 散 开 来 ， 如 大 多 数 粘 土 矿物 可 
以 用 水 来 分 散 ， 从 合金 钢 中 电解 分 离 出 来 的 碳化 物 及 合金 相 
可 以 用 酒精 来 分 散 ， 单 纯 的 机 械 捞 闫 就 能 制 成 基 浮 液 , 超声 
震动 可 以 进一步 改进 分 散 的 效果 、 然 后 把 一 滴 这 样 的 悬浮 液 
滴 在 支持 膜 上 ， 等 液体 蒸发 完了 之 后 粉末 就 能 比较 均匀 地 分 
ЖЕ ЕНТ E. 

对 于 日 常 观 察 分 散曲 体 的 工作 ， 下 述 直 接 分 散 晶 体 于 支 
БИЕНІ. ЖАРАН НЫН, 在 其 中 一 
片上 滴 一 滴 火 棉 胺 〔 低 氮 硝酸 纤维 溶 于 乙醇 及 乙酸 混合 溶剂 
中 的 溶液 ,一 般 用 1% В). НЕЕ НЯНИ 
EX IB КЕБИ, 完 分 搅拌 使 晶体 分 散 ， 再 取 另 一 片 玖 璃 片 
区 在 有 火 棉 胶 的 琉璃 片上 ,将 两 片 玻璃 片 压 紧 并 相对 拉 开 ,使 
火 棉 胶 成 薄膜 并 附 在 玻 匡 片上 ， 过 五 .六 分 钟 后 , 火 棉 胶 中 的 
有 机 溶剂 挥发 掉 , 在 上 面 噶 一 层 碳 腊 .。 ныт E 
Б КАРЕ ЭЛ ЖЕНЕ МЫ, ЖАННЫН ЯНИ A ЖШ 
ЖЗ, ЖЕ УИ ҚАН OT. 把 漂 在 
Жї ЕН ва Ей k Ae ЛЕН Е, FRETAR., 


4.7.2 ЖИМ ЛШ 


在 观察 金 相 试 样 和 断口 的 电子 显 徽 术 中 ， 不 但 要 了 解 第 
二 丰 的 大 小 及 分 布 , 还 柳 鉴 定 其 点 阵 效 型 及 晶体 结构 ,这 就 需 
ЖЕРЕ ЕНЕ HANERE ГЕН Ж 
上 ,这 些 第 二 相 在 复 型 中 的 分 布 形 态 与 在 合金 试 样 中 的 一 样 . 
萃取 复 型 的 优点 在 于 可 以 把 电子 衡 射 分 析 与 电子 显微镜 观察 
密切 结合 起 来 ,有 助 于 弄 清 许多 金属 的 组 织 结构 和 断裂 问题 ， 

复 型 材料 以 碳 膜 最 普遍 ， 对 于 一 些 金 相 试 样 也 可 以 用 火 
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ІР, ТАЛИЯ US ДУРЕ, ЁН 4.14 是 其 
示意 图 . 


Шіл: C13 t3 E r BH 
a. ҖЕН ЫН 
b. ЖЕНИЯ КЕНЕ 
с. ERENER SARE 


а) НЕЕ MG AID He fe 36 НЕН ЖОК 
相 显微镜 中 观察 ); 断 口 要 新 鲜 清 尘 。 

《2)》 在 金 相 试 拌 上 或 断口 上 直接 喷 碘 , ЖЕТЕРІ 
可 先 在 金 相 试 样 或 新 口上 喷 金 ,同时 有 成 影 效应 ， 

(3) 使 碳 膜 及 第 二 相 从 金 相 试 样 或 断口 表面 分 离 。 最 党 
用 的 是 电解 脱 腊 ,用 电解 抛光 或 电解 腐 刻 被 通过 电解 把 靠近 
碳 腊 的 基体 溶 掉 , 使 膜 脱落 ， 其 次 是 化 学 脱 膜 , 用 爹 相 腐 刻 齐 
或 10% 的 省 酒精 溶 淤 使 基体 溶解 , 碳 腊 脱落， 再 其 次 是 机 械 
Bi РЕКЕ, THRE, 然后 用 热 水 把 明胶 党 掉 。 
机 械 脱 腊 的 优点 是 不 破坏 金 相 试 样 或 断口 表面 ， 但 只 能 使 浮 
fice ЕНИ ЖЕ РЖ, НН. 

(4) ЕРЕКЕ ВЕ Я, ВЕРЕ, THS 
观察 。 

对 于 不 同 的 合金 应 选用 不 同 的 电解 抛光 及 电解 或 化 学 腐 
志 剂 ， 详 见 第 一 党 参考 文献 中 所 列 的 有 关 试 桩 制备 方法 的 专 
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т ЕЕЕ ЖМ БЕТЕ 50036 
至 2000 J Z B], ИЕ. 当 前 制备 这 种 金属 薄膜 方法 很 
£, 但 就 制 到 过 程 来 说 ， 可 概 播 为 相反 的 两 大 类 ， 一 是 减 落 
法 :一 是 沉积 法 ， 分 别 介绍 如 下 ， 


1. ЖЖЖ 


这 种 方法 又 包 播 电解 抛 光 法 ,化 学 抛光 法 和 离子 奢 击 法 . 

电解 抛光 法 ”这 是 当前 使 用 最 广泛 的 一 种 制备 会 属 荡 闹 
的 方法 .用 这 种 方法 制 腊 一 般 分 为 三 个 有 阶段， 机械 减 薄 ， 预 
тм MAIRA (如 用 钢 锯 、 ЮРЕ i 
或 金刚 石 切片 电 火 花 线 切 害 ) 从 大 块 人 金属 切取 1—2 ЖМ 
的 片 状 样品 ,再 采用 化 学 方法 预 城 薄 到 0.1 一 0.2 ЖЖ 
片 。 如果 要 观察 的 试 样 允 许 变 形 或 热处理 的 话 ， 上 述 两 步 可 
代为 一 步 完 成 ,利用 金属 良好 的 延展 性 ,在 特制 的 轧机 上 将 金 
属 轧 成 几 个 至 几 十 个 微米 坚 的 薄片 ,直接 达到 预 威 薄 的 有 的. 
Ем ВОН НЕ. 最早 的 电解 抛光 减 薄 
方法 之 一 是 窗口 浴 ( 由 样品 四 局 被 抗 酸 油漆 涂 复 ,两面 留 下 样 
品 窗 口 得 名 )}。 这 种 方法 由 于 设备 简单 , 成 本 低 , SCR SHE” 
MER. ВАНИ ВВ НЮ, 需要 合适 
的 外 电压 ,电流 、 电解 液 、 ЕН ЕНЕ Ж. ЖН 
条 件 通常 经 过 实际 经 验 可 得 到 ， 侣 卑 要 求 的 金属 薄膜 常 在 穿 
Жорта. 因此 控制 窑 孔 的 部 位 也 是 一 个 关键 问题 . 

-电解 机 光 实 际 上 不 可 能 将 试 样 大 面积 地 均匀 减 薄 ， 又 由 
于 观察 所 需 的 试 样 面积 很 小 ， 所 以 为 了 加 快 电解 过 程 和 取得 
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мит, АГЕ АО ЕНЕ РК. 
ЕВ ВЕЛЕ ЕТКЕ ИСТЕ ЖШ» 
选课 在 表层 的 薄膜 进行 观察 。 

上 述 两 种 装 登 虽然 简 
[WEIT OM pe 
质量 的 重要 因素 ， 所 流 密 
Ж.Н Е MEAR 
不 易 控制 ,难以 维持 恒定 ， 
并 且 成 品 率 低 , 浪 НАН 
材料 . 

最 近 几 年 迅速 发 展 起 
来 的 双 吗 电解 抛光 法 ， 可 
以 避免 上 述 一 些 缺 点 ， 县 _ 
ЖЇН, WER s, щн, DoD. жж, Sa кижи 
м Е ЖИЛЕ ИНӘ | 
(0.1 毫米 厚 的 试 样 抛光 时 间 只 在 30 秒 一 3 分 之 间 ) 等 优点 ， 
被 认为 是 一 种 比较 理想 的 制 膜 方 法 ,其 装置 见 图 4.15. 

Bento EC A pb, DB SEE d cd Re .流速 恒定 
时 , 做 电流 -电压 曲线 确定 之 。 ПАННО Ж-Е 
一 般 近 似 于 直线 ,如 图 4.16 所 示 。 图 中 还 给 出 相应 的 试 冬 抛 
Е. 很 明显 互 处 的 条 件 合乎 要 求 ， 可 以 获得 大 而 平坦 的 
薄 面 积 .近来 用 于 喷射 法 的 电解 液 都 稚 却 到 一 20"G 一 一 50"C， 
采用 殿 温 的 好 处 是 它 可 以 有 效 地 制止 试 样 表 面 氧化 层 上 生成 ， 


保证 制 得 光亮 试 样 ， 落 晓 是 否 制 成 ,以 第 一 个 孔洞 形成 为 准 ， 


因此 能 否 及 时 发 现 扎 洞 形成 ， 是 制 腊 中 的 重要 一 环 ， 一般 借 
勘 于 放大 镜 观 察 , 量 近 也 有 的 使 用 光敏 元 件 监 神 * 实 行 自动 控 
制 抛 光 结 束 和 试 样 清洗 ， 因 为 试 样 支架 中 间 圆 孔 直 径 一 般 为 
3.0 毫米 或 2.3 毫米 ， 所 以 得 到 的 薄膜 可 直接 放 到 电镜 中 进 


"15, 


| 图 4.15 ИРЕН RE 
行 观 察 , 用 不 着 铜 网 支撑 ,而 使 电子 束 穿 透 面积 增多 , 

ЖЖЖ ЖНА НОЕ РЕТШЕ ЛЕН, Ан 
ШИЖ hik НЕНТ. ЖЕЛ ӘНЕ. ВНР 
择 性 腐蚀 效应 ， 用 于 多 相 的 人 金属 试 样 有 一 定 困 难 . 并且 由 于 
一 般 所 用 的 腐蚀 渡 反 应 较 强烈 及 在 较 高 温度 下 使 用 ， 因 此 抛 
жағ, ЖАБЫ ЕЗ ДЕНЕГ ЖЗ. НЕ 
及 半导体 材料 ,这 是 一 种 常用 的 方法 . 

ТЕБЕ ”在 真空 中 用 具有 几 千 电子 伏特 能 量 的 高 速 
а Е: KATRAS HEARE. 
ЖЫР. NES NE T НИЧЕМ 
备 薄 膜 的 物质 ,这 是 一 种 常用 的 方法 ， 

2. 沉积 法 

将 试 料 在 真空 中 还 速 加 热 培 化 ， 其 燕 气 就 沉积 在 一 个 蝎 
体 衬 底 上 形成 薄膜 ， 为 了 得 到 单 晶 陋 ， 晶 体 衬 底 需 要 加 热 到 
Vl. n B EE. НІНЕН ОЕ sk БАСЫМА СА), 因为 它 很 容 
ВВ SERE, ЕНІН КЕЛЕТ ЖИК РИА, ЖЖ 
AER ax iU T LAE ЕЕ, БА ЖЕБЕШ, ЗІР ЕНЕМ 
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sep Sra. ВП ВЕ ЖЕНА о, HE 
分 可 能 有 一 些 变化 .人 金 遍 藩 胰 的 厚 底 可 由 燕 发 量 来 控制 。 需 
要 注音 的 是 这 桩 制 成 的 金属 薄膜 结构 对 于 燕 发 速率 、 晶 体 衬 
底 的 结构 和 温 诬 以 及 真空 度 都 是 很 繁 感 的 ， 因 此 严格 控制 制 


膜 条 件 对 于 解 雄 电子 衍射 实验 结果 是 重要 的 。 
ғ? з х Ж 
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第 五 章 ” 电 子 街 射 图 的 标定 


51 9 Ж 


电子 衍射 晶体 凡 何 分 析 中 经 常 遇 到 的 一 个 问题 就 是 标定 
电子 衍射 图 中 诸 衍 射 斑点 的 指数 ， 而 且 这 也 是 所 有 这 类 分 析 
的 开端 。 因 此 ,通过 前 四 童 对 晶体 几何 \ 倒 易 点 阵 及 电子 入射 
实验 前 基础 知识 作 了 必要 的 介绍 ， 渴 在 就 可 以 而 且 也 应 该 着 
竹 进 行 讨论 电子 入 射 图 的 标定 了 。- 

电子 衍射 图 中 最 明显 的 几何 特征 是 ， 电 子 衍射 码 点 一 般 
都 排列 在 一 个 规则 的 二 维 网 烙 的 格 点 处 。 不 但 这 些 班 点 的 几 
何 配置 显示 对 称 性 ;它们 的 强度 分 布 世 是 这 样 ,所 此 可 以 确定 
相应 的 倒 易 点 隆平 面 或 正点 阵 中 的 晶 带 的 对 称 特 征 。 昌 此 可 
见 ， 晶 带 和 相应 的 例 易 点 阵 平面 是 分 析 和 标定 电子 衍射 图 的 
基础 ， 这 也 是 我 们 在 这 一 章 中 所 有 讨论 的 出 发 点 。 

5.2 节 讨 论 电子 衙 射 图 的 几何 特征 ， 如 衍射 竹 点 指数 间 
的 自治 性 (5.2.1 入) 下 对 称 性 (5.2.2 节 )。 一 般 说 来 ,一 张 电 
序 衍 射 图 只 给 出 二 维 对 称 特征 ， 因 此 在 分 析 三 维 唱 体 学 何 题 
时 就 会 遇 到 不 少 困难 ， 其 中 也 包括 标定 电子 衍射 图 的 1807 
不 唯一 性 ; 如 一 个 竹 点 的 指数 既 可 以 标定 为 4 本 ,也 可 以 标定 
ЖААТ, ЖА РН 180 的 旋转 关系 。 但 是 如 ЖШ 
子 衍射 图 中 出 现 有 两 个 唱 带 的 电子 衍射 狂 点 或 者 是 出 现 r'r* 
250 Byz rA BER. 就 可 以 得 到 一 部 分 有 关 晶 体 
上 几何 的 三 维 信息 (5.2.3 35), 由 于 物质 对 电子 的 散射 很 强 ， 
码 此 还 要 考虑 在 晶体 中 产生 的 一 次 街 射 束 会 继续 产生 二 次 以 
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ангсат fas м. 


至 多 次 的 衍射 束 ， 这 会 给 电子 入 射 图 的 几何 分 析 带 米 一 些 新 
(5.2.4), 

ПУР ОНА ЕГІ ЕЕ, в ТІНЕН 
标定 可 以 分 为 下 述 三 种 情况 ， 

(1) 在 晶体 点 阵 已 确定 的 情况 下 ， 标 定 电 子 衍射 图 的 原 
理 很 简单 , 具体 作法 也 比较 直截了当 。 根据 一 个 忆 知 晶体 的 
ЖЕЕ. ДЗ ЕЕ ӨП ЕИ ДИНИНЕ о, o, o 在 一 
5E TE EH P3 PEE uvv ] HA E B rh T T ME ЗЕРЕ HEB. 
ЛЕА E RD PS fr SSE R A il Kabul. 一 
个 一 个 晶 带 与 电子 衍射 实验 结果 对 比 ， 另 一 种 方法 是 先 计 算 
出 例 易 点 阵 方向 指数 hil 在 一 定 范围 内 的 所 有 Сла" 的 长 
及 它们 之 间 的 夹 角 关系 ， 从 中 选择 若干 对 与 电子 衍射 实验 结 
Ond 5 hu. 及 有 at 和 za， 由 此 进一步 确定 晶 带 ЯН [иль]. 
但 是 , 先 论 那 一 种 标定 方法 ;计算 量 都 非常 大 , 对 比 工 作 也 很 
烦 天 , 因 此 现在 一 般 都 是 异 助 电子 计算 机 座 行 自动 标定 ; 详 见 
5.355. 

(2) АНА, ВНЕ — nu o ERE S B Anu 1o 
f& BEAT Bo ER k Ж Ar e jp rh h Вн лаар AGE Ж-Е JL 
TRO, Ano АО Е-е, px Ae yr e ` 
相 分 析 工 作 中 ,电子 衍射 图 的 标定 与 上 述 已 知 晶体 的 党 试 法 
相同 ,只 不 过 是 一 种 品 体 一 种 晶体 的 试 算 ,直到 把 所 有 可 能 出 
现 的 晶体 试 完 , 列 出 所 有 与 实验 相符 的 标定 结果 。 由 此 可 见 ， 
dq dd ET (5.3.3 5) 与 已 知 蝇 体 的 电子 衍射 分 析 
基本 相同 ,因此 也 包括 在 5.3 节 中 、. 

(3) 在 晶体 点 阵 未 知 的 情况 下 , 电子 衍射 图 的 标定 就 № 
较 困 难 了 ， 因 为 我 们 不 可 能 从 一 张 电子 街 射 图 给 出 的 二 维 信 
息 中 唯一 地 确定 三 维 晶体 的 点 阵 常数 。 在 这 种 情况 下 ， 我 们 
需要 转动 晶体 得 出 两 个 或 更 多 个 晶 带 的 电子 衍射 图 ， 再 用 见 
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(n EE 2E CO. 4.18 38 9 4C TERES 法 (5.4.2 节 ) 得 出 三 
Ah HERPES. БІНЕ ТН НЕН ЖЕ ER BU dE 
%. 

ЖБ А-а, ЯНЕ doe BD RE ип Ж 
烦琐 的 工作 ， 因 此 和 近年 来 大 都 用 计算 机 处 理 。 我 们 为 此 编写 
了 一 矢 列 自动 标定 程序 ,在 本 兴 中 只 讲述 其 原理 ,具体 计算 程 
序 见 附录 C. 

本 章 在 本 书 中 是 承前启后 的 关键 ， 一 方面 把 前 面 讲 的 唱 
体 学 及 电子 入 射 的 基础 知识 应 用 于 电子 衍射 图 的 标定 ， 另 一 
方面 为 在 后 本 五 章 中 讨论 电子 各 射 在 晶体 学 中 的 应 用 打下 学 
实 的 基础 


5.2 电子 衍射 图 的 几何 特征 


52.1 二 维 网 格 


在 3.6.1 节 中 已 经 指出 ; 单 晶 电子 入射 图 是 二 维 倒 易 点 
EE TE B HEC «CUL fa RAE Qr ED S LI ERU QE — 1 二 
ЖШ L. 因此， 电子 入 射 图 的 许多 几何 特征 都 可 蛋 助 侧 吻 
AREE fi TEL ВН. 

83 E, Ra ESSE: ri nf Ha EE ЖРЯ Ж-Е Жж 
E r^r. 确定 ,这 个 平面 上 的 所 有 点 阵 平移 关系 丝 可 由 此 导 
出 


r'(m, n)-mr,* ига, (5.1) 
m,njéttE SENE, TB +n BAE ЕР lex or, 


УЕ AO ЕНЕ Ba E vut C FUR Ич S ERI 
PPE E BS3E gi #) САВА 5.1), ЕЕЕ 
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图 5. ) 侧 易 平面 约 北 胞 ， 约 化 矢 是 1,* Ans 新 f e," - 


ІНйз n* -4r,"* 


ҒЫ noni lets I (5.2) 


在 图 5.1 中, IBS Ж-Е, ГЕ CIEL S rz” 一 
ar ) 为 新 的 to” 满足 上 式 ( 约 化 程序 见 -5.3.1 5). BUR 
ЖЕЛИ ЕН г," № го" 确定 的 平行 四 边 形 的 格 虚 上 ;这 些 格 点 
进行 mr (° + ntfs" 平移 就 构成 一 个 无 穷尽 的 二 维 网 阁 ， 

显然 ;衍射 亚 点 间 也 庶 有 与 此 相似 的 几何 关系 ,因为 衍射 
姓 点 到 中 央 透 射 斑点 间 的 距离 与 点 阵 平面 间距 4 的 倒数 x” 
间 的 关系 是 卫 = 上 4r*， 从 图 5.1 中 约 化 胞 上 三 个 倒 易 阵 点 
АЛАА, ` 0 0t 7 

3 =" + га” | (5.8) 

түрдін ZA ИЕ = 81+ ТЕР В, R; 
cos ó, é JE R, Ж R, НИЯ; 因此, 我 们 既 可 以 用 三 个 长 
ЖЕ, д. Х R. 也 可 以 用 两 个 长 Æ Ri, R, KEEA Ф, 作为 
二 维 网 略 或 平行 四 边 形 的 基本 参量 . 
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另 一 方面 ,从 (5.3) 式 还 可 得 出 下 列 指数 关系 。 


hs= hi+ hs 
ka= ki +Š (5.4) 
| IH, 
Idi 188 ДА e па do de 
hu RS +1до220,2=1,2,3, (5.5) 


Rh aoo )J& 5 A feb ra ЖЕНИ У НЫ РЕМ. ЖЕ 
PEETER H МЗЕЖ(5.4) № (5. DAH E № 
自治 关系 。 电 于 衍射 图 常用 [uvw] 或 (uvw)" 表 示 ， 


# + ож * è + 


* * * * . 
a жу + * 
. QU ” ?人 
. & i * - A dw * 
LJ * * + ж + 
. .... ... Ы M 
«в 
{шу (00) 


.-. е ^ > . + 
о * s.a ж 
Іш 
* . +>% ++ 
000 no фе 
+ ... . . + 000 ОШ 
. 4 ct + э + 
+ к е е > 
10)" ж - * + 
(31)* 
. . э + э a 
ЕТ т + . - 
211 
- е ELE = ` ` . * - 
. 00 ой оо оғ 
- - + + 
e 9 *? * в 
1%” * ` + 
(їз) аж” 


№ 5.2 {у НКИ GR + BH 
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5.2 № 5.3 是 体 心 立方 及 面 心 立 方 晶体 的 一 些 低 指 数 
倒 易 点 阵 平面 或 电子 入 射 图 , 表 5.1 及 5.2 是 Luvw] 在 [77?] 
范围 内 重 易 点 阵 乎 面 或 电子 衍射 图 的 特征 几何 参数 《关于 这 
些 参 数 的 计算 方法 见 5.3.1 节 ). 给 予 立 方 晶体 这 样 详尽 阐述 
的 不 因 是 , 它 只 有 一 个 待定 的 点 阵 常数 а, А. 5 А, АНН 
с/с REZAR $ (PHD a 无关; 绘制 的 标准 
入 射 图 及 表 适 用 于 所 有 立方 品 体 ， 人 使 用 起 来 比较 方便 。 对 于 
两 个 点 阵 常数 不 同 的 立方 晶体 , 它们 的 电子 衍射 图 是 相似 的 ， 
只 要 选 两 个 距 中 心 最 近 的 街 射 得 点 ， 测 量 它们 到 中 心 的 距离 
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ИЗ, АЗҒА НР ЖЕНЕ ИНЕ Aus, 
В p da Dow 10A e Br o Ju Sh ҺЕ) ОЕ СХ,СЕ, 

对 于 轴 比 c/a 为 1.633 的 六 角 密 堆 晶 体 ， 它 的 R/R 与 
和 也 有 确定 数 导 ,不 荫 点 阵 常数 ee 变化 . 图 5.4 是 这 种 晶体 
的 一 些 低 指 数 晶 带 的 电子 衍射 图 ， 表 5.3 列 出 其 特征 几何 参 
=. | | | 


. . . * * * ы 

қ-. е X 4“ а X 

ез ғ $^» 9*9 $ + ° ° + + * 
ЕЧ . * oli > к Ф * ofc ` * 
et t dedo ° ° T ` deis ` 
x * Ф ң * * ^ * * * * * 
= ° * * EE * * . . * * 
к + ө x я . x (120)* 
ЕЗ * Ф + + - * 

{шюр c 


* 
во | а 
* - * Ф * * * 
| 000 1010 4 ою 10 
М КЕ . М x ы M x 
° w v +. э * ° 4. е 
(001) tony 
е 9 < ғ. 
г. * > * * * 
e. .. è . х x х х 
“өп? ° т . . + 
. “ Ф е 
s . 9 . 4 . . * о . . 
-> 9x0 16 m * e 046 Q По в 
UO ` ` * * * * * 
. . ° . x x x к 
7 - > 
... ñ Gr. 


т 
(еі), . | | 

图 5.4 ХИН: о/р — 
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对 于 其 它 晶 系 的 晶体 ， 则 有 必要 根据 晶体 点 阵 常数 绘制 
业 似 的 图 及 表 , 不 过 一 种 图 或 表 只 适用 于 一 种 晶体 ， 


5.2.2 ж $$ 性 


从 图 5.2 一 5.4 可 以 看 出 ， 电 子 衔 射 图 显示 明显 的 对 称 
EE, 这 也 可 以 肝 倒 易 点 隆平 面 的 对 称 性 加 以 分 析 。 首先 , 像 正 
空间 中 的 布 喇 非 平面 点 阵 只 有 5 种 一 样 ( 见 1.2.3 35), В 
点 阵 平面 以 及 电子 衍射 图 的 二 维 圆 格 也 只 有 5 种 , 如 表 5.4 
ҺЕН ЗИ „ЕН, Жі АБ ХЕ jk 
Еке тты а WISE ВНА Г В Db EN 
жж, лы НЕН ЖА ж; ASPA 的 权重 也 
ЖК. ХЕНРИ ЖИ. d8 d 
1.2.2 节 中 的 讨论 ,二 维 点 群 有 10 种 

1 2 3 4 6 

т тт 3m dmm 6mm 
在 电子 入射 中 ，Friedel RERE, лың AAT 衍射 有 
ЖЕ №. 在 电子 衍射 分 析 中 , 这 相当 于 在 晶体 中 引入 一 
个 对 称 中 心 , 而 在 二 维 电子 衍射 图 中 ,这 相当 于 语 加 一 个 二 次 
旋转 对 称 。 因 此 在 上 述 10 种 平面 点 群 中 ,只 有 人 包括 2 次 旋转 
轴 的 六 种 点 群 才能 在 电子 衍射 图 中 出 现 ( 见 者 5.4)， 这 就 是 
衍射 中 的 二 维 劳 厄 群 ， 

只 这 些 典 型 的 电子 入射 图 的 对 称 性 可 以 看 出 , 围绕 入射 
图 中 心 只 有 一 定 角 度 范 转 内 的 强度 分 布 才 是 不 包含 任何 对 称 
操作 在 内 的 。 秽 如 这 在 6mm 的 情况 下 是 30 ,其 它 330" 范 围 
内 的 衍射 径 点 的 位 置 及 强度 都 可 以 经 6 次 旋转 操作 及 mm 镜 
曾 反 映 棵 作 得 出 ， 而 6 则 需要 测量 6 0" 范 围 内 的 衍射 更 点 强 
度 。 这 些 不 包含 对 称 操 作 的 角度 范围 也 在 形 5.4 中 注 明 . 
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В 5.4 


ra T if ІНЕН Эй 2 次 旋转 对 称 给 指数 标定 工作 准 来 
了 所 谓 的 180° 不 唯一 性 5 全。 一 个 入射 ЕК 的 指 ЯГЫ, 
.标定 为 hkl, 也 可 以 标 ЖАН, ІН 旋转 180* 的 对 称 关 
Ж. 如果 晶 体 的 [zwzo] 本 身 就 是 2 次 旋转 轴 ; 我 们 无 须 区 别 
ла М RAI 两 赛 不 同 指数 , ЕЖЕ 中 一 赛 指 数 并 不 改变 晶体 
取向 。 但 是 在 [uvw] 不 是 2 次 旋转 轴 的 ІН ЕТ, 及 RAT 
这 两 套 指数 是 有 区 别 的 , 两 种 标 法 代表 两 种 不 同 取 疝 。 换 句 
话说 , БН НЕН ЖЕ Гин ШЕН 180 "后 重合 , 而 
品 体 则 否 。 这 种 180" 不 唯一 性 在 确定 晶体 取向 工 作 中 是 必 
须 加 以 考虑 的 一 个 因素 ( 见 7.2.t №). 

图 5.5a 中 指数 的 两 种 标 靶 , 正 负 呈正 相反 ,都 符合 [123] 
唱 带 ,这 种 不 唯一 性 在 (123) 面 上 的 家 射 杰 面 投影 中 表现 得 最 
明显 (图 5.6), ЖҒГ123 НАНЫН ESTE n frg DR TEIL ЈА 
上 ,一 种 取向 用 ЛА! Ж, dh 4 [123] 68 $E 1807 JE H A 标 
Hj. 显然 这 两 种 取向 的 [123] 晶 带 的 点 隆平 面 的 极 完全 重 
合 ; 无 法 区 别 。 但 是 其 它 点 阵 平 面 的 极 却 不 重合 ,如 100,010， 
001 等 ,代表 两 种 不 同 的 晶体 取向 。 

这 种 180 "不 唯一 性 是 不 能 从 一 个 dA ir hu ti, НЕ 
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а. [123] FUB RCM Fai БА b. [128] АНЕ, sa 
(181° ЖЖ жм 


ШІ Б.Б 41235 晶 带 的 电子 衍射 图 


40 33 


XX 1420 


图 5.6 (123) H.E S ERE SERRE ЕН 
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测 和 解决 的 , 但 由 于 反射 球 有 一 定 的 曲率 , ОЛ ТВЕН, 
有 时 在 一 张 电 子 衍射 底片 上 出 现 两 个 或 多 个 相 邻 晶 带 的 电子 
RHEA. 5.7 是 产生 两 个 量 带 电子 衍射 图 的 反射 球 构 图 . 
一 个 晶 带 的 晶 带 轴 是 a, ， 另 一 个 是 mr 及 ms" 分 别 是 这 两 企 
晶 带 中 补足 布 嘲 烙 衍射 条 件 的 向 易 矢 量 。 由 于 反射 球 总 是 训 
HATETE Е ШУ, 两 个 电子 街 射 图 出 现在 入 射电 子囊 的 
PRU. 所 以 7 与 mr” 与 m 间 的 夹 角 都 小 于 90°, 如 果 把 
r "的 指数 错 选 25 r^ 958 №, WE or. Es и, АЗЕ АКР 
90°, ЕЙ, 10, HAH r о" бə <0, 这 显 
然 是 不 正确 的 ， 利 用 这 一 点 可 以 解决 180 "不 唯一 性 , 从 而 完 
全 标定 电子 衍射 图 。 

此 外 还 应 注意 电子 衍射 图 有 [zuom] 及 [5 五 ] 的 所 谓 左 而 
手 向 指 的 区 别 ,， 如 图 5.5 中 的 [123] 及 [123] 两 个 唱 带 的 电子 
衍射 图 , 二 者 的 向 指 适 相 
FE. ЖЮН Х, 
Y,Z ЕЛЕНЫ 
H. 以 立方 晶 系 为 例 , Ж 
Жаа КІШ FF ЖЕЛ 
Нонузш РТ * 的 顺 
序 及 自负 号 也 相应 改变 
只 改变 u ,vw ПУРЕН 6 
种 组 5, Ж чо vwu, 
ших ДУХ 35 Аз + ИЯ 
5$ .ni мили, а, WPH in 
向 指 变 为 左手 关系 。 只 改 
Жир ПЕ А S ds 图 5.7 налаже ан 
种 可 能 , 改变 其 中 一 个 指 BARAR KAS 
数 的 正 负 号 ,就 改变 一 次 向 指 关系 ;因此 十 十 十 ;十 一 一 ,一 十 
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一 ;一 一 十 四 种 正 负 号 组 合 的 向 指 关系 不 变 , 仍 为 右手 关系 ， 

而 一 一 一 ， 一 十 十 ;十 一 十 9 十 十 一 四 种 的 向 指 改 变 为 左手 关 
系 ， 同 时 变换 wvw 三 个 指数 的 顺序 及 正 负 号 共有 48 种 可 能 
的 排列 组 合 。 其 中 24 个 属 右手 靶 则 ,包括 指数 顺序 及 正 负 号 
都 属 右手 法 则 或 都 属 左 手法 则 ; 另外 24 个 属 左 手法 则 , 包括 
指教 顺序 和 正 负 号 一 个 属 右手 法 则 ,一 个 属 去 手法 则 。 其 它 
些 系 的 对 称 性 较 立 方 晶 系 低 ,等 价 的 指数 标 法 也 相应 减少 ,如 
ПУЖ rb ERRA ФЕ 4 个 ,六 角 蝇 系 中 是 12 个 ， 


5.2.3 БЙЗ 


如 前 所 述 , ЛЕНІ БІН ЯР д 的 指数 Akl 应 满足 晶 带 
定律 所 规定 的 Au о +100, 但 在 电子 衍射 实验 中 ,我 们 
经 党 观察 到 不 属于 这 一 套 二 维 点 列 的 所 ІНІН “£ inp m 
5. 这 是 因为 由 于 反射 球 的 半径 不 是 无 旁 大 , 球面 有 一 定 的 
曲率 , 因此 除了 通过 原点 的 (wvw)o* 倒 易 面 上 的 阵 点 可 能 与 
反射 球 相 截 外 , 与 此 平行 的 其 他 (avz) 全 易 面 上 的 阵 点 出 可 
能 与 反射 球 相 截 , 从 而 产生 另外 一 套 或 几 套 衍射 得 点 。 Bu 
话说 , ЖИП ЗЕН Ли +e T ho = N 标定 这 ын ЕНІН pA 
的 指数 , ЛЕЙТ BEBE 点 分 ES N —0, x1, +2, е-е 0 
BE.t1H.t2HR, tU (езу fl Emi ERRER dH РУ, 这 
是 一 种 三 个 劳 厄 衡 射 条 件 都 得 到 讲 足 的 三 维 衍射 效应 , 我 们 
称 这 几 套 衍射 Жа 29 0 Br, 61 阶 , 土 2 阶 ， з ЖАН, 除 0 
ЮУ, Кожи. 零 阶 劳 厄 带 与 通过 原 
点 的 二 维 倒 易 平面 对 应 ,0 Br S Br aras 合 在 一 起 就 相 
妆 于 二 维 倒 易 点 阵 平 面 在 三 维 空间 中 的 堆 操 。 因 此 我 们 可 以 
从 高 阶 劳 厄 带 的 分 析 , 得 出 有 关 三 维 便 易 点 阵 的 资料 ,这 对 于 
晶体 的 相 分 析 和 取向 关系 是 很 有 用 的 呈 。 
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ТЯН PI ДЕЙ ЛИЯ ИЕЛІ ЖАР ТП БОЕ ЯТЕК ТӘ 
Vae ULBH Е ЯТА Т. Sii rx 6—85 ЕЕ. 
反射 球 与 0 层 倒 易 面 交 ВЛ, БЕЛ ӘЛ ИЖ 
截 成 不 同 半径 的 同心 加 环 。 янына РАНЕ, ЖИ 
厄 带 是 一 个 小 障 区 ,高 阶 劳 厄 带 是 半径 不 同 的 同心 环 ,这 是 对 
称 的 劳 厄 带 (图 5.8a)。 较 常 见 的 情况 是 电子 束 不 与 这 一 族 
个 易 面 严 格 正 交 , 而 有 几 度 的 偏离 ,入射 图 是 一 系列 同心 夯 的 
E. BUTS ERSTE (HE 5.80). 显然, 电子 束 的 波长 
越 长 ,反射 球 半径 越 小 ;衍射 钥 点 分 带 出 现 的 现象 越 明 显 。 在 
晶体 的 点 阵 常数 较 大 ,而 晶体 较 薄 的 情况 下 , 几 个 劳 厄 带 可 以 
ажа. | 


E 5.8а иоле 
晶体 在 电子 来 入 射 方向 的 厚度 + 也 是 决定 劳 厄 带 分 开 或 
重 达 程度 的 一 个 МЕ. 在 图 5.9 PAA 9 A 0 (ио 
ш)" ЕБИМЖЕНЕМ Е ДОР EBR E. М ШЖ 
Ж 1/t:1/a—1/24:1/A4 及 Ra 二 LA 可 以 ЯНА 0 Б Ju, 
带 的 半径 R. 


n =. A, (5.6) 
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..H $.8b S3 qt 


由 此 可 见 , 品 体 越 厚 ,0 阶 劳 厄 带 的 范围 越 小 , 而 各 阶 劳 厄 带 
分 开 得 也 越 明 显 ; 蝇 体 越 薄 ,各 阶 劳 厄 带 的 重 选 部 分 越 大 ， 因 
此 ,我 们 可 以 由 0 ЁТ 3 的 范围 Ro 根据 (5.6) 式 估计 品 体 
在 电子 束 入 射 方 身 的 厚度 ， 
相 令 的 (uvw)" 倒 易 面 的 面 间距 越 小 , 在 较 小 的 张 角 范围 
内 高 层 (wvw)" 倒 易 面 上 侧 易 阵 点 与 反射 球面 相 截 的 几率 就 
越 天 ,因此 高 阶 劳 厄 带 出 现 的 可 能 性 也 就 越 大 ,并 且 有 可 能 与 
0 阶 劳 后 带 部 分 地 午 选 .显然 ,晶体 的 点 上阵 常数 越 大 , 高 阶 劳 
厄 带 出 现 的 阶 数 越 多 ， 从 图 5.9 А 可 以 看 出 ;和 N E: 
《zazo)* 到 0 (ига) о" ARDD ERW М/о, 以 此 置换 
(5.6) 式 中 的 17 得 
a-LyiNA, (5.7) 
对 于 [001] 晶 向 则 有 
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图 5.9 БЫ) АШАН ЕМУ 
| е ора 


a= r 252, (5.8) 


І,2 是 已 知 值 , 由 М 5 а: B3) aE А nÍ E) $R Rë Hb fh 
ЖАРК c. | 
SCR EUER S A SRI ЕҢ ЭЙТ ЖЕН. 
ricos $—cos é) = А2, _ (5.9) 
Ж r Ги АЕ РЕК, ӨЛЕЕУАЮАЯН 
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电子 东 与 原子 列 的 夹 角 ，y JE READIEIGNCEPUO EAS, 当 N 
是 整数 时 ,散射 波 与 人 射 波 (透射 波 ) 的 波 程 差 是 波长 的 整 信 
BP HORAE, Y 是 衍射 波 的 级 数 ， 在 实际 计算 时 ， 要 换 
算 为 底板 上 的 距离 RR 及 镜 简 长 度 工 。 在 小 角度 的 情况 下 , Ж 
cos $—1—4/2, #=R/L, y 也 存 类 似 的 关系 , 由 此 可 以 从 
(5.9) 式 得 出 

ВМА iNAD | 

“те ө CRot АУ] K. RI: 
这 样 ， 我 们 不 但 能 从 电子 衍射 图 中 的 二 维 点 列 得 出 有 关 
құрылымына ыы 
[uvw] 点 阵 方向 的 阵 点 邮 距 。 — — 


(5.10) 


2 уннан 
有 相同 的 阵 点 配置 ， 所 以 单 唱 
电子 衍射 图 中 高 阶 劳 厄 带 上 衍 
射 狂 点 的 分 布 和 零 阶 上 的 分 布 
是 相同 的 《有些 衍射 疑 点 可 能 
由 于 消光 而 不 出 现 ); 排 列 在 相 
同 的 网 格 上 ,不 过 一般 有 一 个 
相对 的 水 平 位 移 ， 这 Ж}, 只 要 
-RERBA ЛНР ЕЮ 
ЕЕ, ЖГ ЗРЯ 
PARRES ЕМЕ 


ФЯ Зе. 
图 5.10 (urs), 上 一 个 在 个 易 点 阵 与 反射 球 构图 
ERROR H, м Jeder Qj RE px. 89 
"ео йс? кез E ГТ NA 


Я А ЗЕРЕК КӘ Л, {ЭСК (5.10). (uow)o* 
Балы ВА rn” =ra" kb" + де" Ert 
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а-ы”, 其 法 线 方向 的 倒 易 名 是 r," = Aa" + #,b” + 
Let ,h, kao l — B БІ ЙЯ(2.36)5ҢН v ЖН. 
х= BEES БЕ AER ЛЕНА, EE LB LEX 
Erat 8 52 
ТЫ МЕР; МҰСА | 
一 五 ri + Krn" + Lr”; (5.11) 
ЕАК +h, L = 
bh HAE А, = (5.12) 
МЫ +LK +L,L =L, 
(5.12) К НЕҢ НЫ, К,Г, ЖАН, Кг," IS ABE 
ЖҢЗЕНЕРДЕ vw)” ЖАНР ЕФИЕЛЕРІНУНЕ Sa 
(МР 5.10), -ЖЖТЕЕЕ, ЕРЕН ЕЕ ЕЛ, 
EUJHBTGHEREELITEECUGIS, ЖИН, 面 心 立方 及 六 角 
ЗЕЕ ТЕО РАЗН, М ЕАН РЕЛЕ ҺЕ! 的 投 
影 位 置 СХ,СУ N R 5.1 $5.3, 
МНН ЛР 
E 6o £8] РЕ, ЕТ ЖЕБЕНІҢ A t ЖЕЛЕУ. 
不 过 ,高 县 合 易 点 阵 平面 的 投影 位 置 则 不 尽 丰 同 ,因此 可 以 利 
用 高 阶 劳 瑟 糙 上 的 本身 得 点 进行 物 相 鉴定 例如， 面 心 立方 
点 阵 的 {112j* 倒 易 面 上 ,二 维 约 化 胞 的 边 长 比 是 Y 5% =1.633, 
它 与 六 角 密 堆 结 构 的 (110)” 手 易 面 上 二 维 约 化 胞 的 边 长 比 
с/а==1.633 ННІ (参阅 图 5.11)。 这 样 对 于 面 心 立方 虚 
阵 的 ТІС 的 [112] 晶 带 衍射 图 ， ХИ Вур ААТ ВЕ, 
БАП 291113 220(4 401 2.49 E, 4, =1.53 6), Ба 
以 标定 为 点 阵 常 数 为 a 二 3.60 ,с-4.98 Я E HE dh Е 
的 002 & 110(42=2.49%, 4110=1.53 Ж), RAAF М, 
如 的 [1i03 马 带 街 射 图 . 同样， 我 们 也 无 法 从 这 两 种 晶 带 的 
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в ІЗІНЕ Laves 相 , 因 为 它 既 可 能 有 面 心 立方 结构 ,也 
可 能 有 六 角 密 堆 结构 ,前 者 和 的 (112)o” 与 后 者 的 (110)o ІЗІ 
易 阵 点 分 布 完全 相同 (图 5.11 аъ), Ж Т,Ж 
阶 劳 厄 带 中 衍射 闽 点 的 分 析 ， 不 足以 鉴定 物 相 的 点 阵 类 型 . 

但 基 ， 这 两 种 晶体 的 这 两 个 特定 例 易 面 的 高 层 倒 易 面 上 便 易 


正 一 阶 


Hory E E 
410 45 . 


Жоу 

| (310*f8 т 

PR 6.11 А АН ЕЙ БШ S ER (uruy НЫ, (ЕЕ (арш) "йу 
投影 位 置 不 一 样 
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阵 点 的 了 配置 是 不 同 的 。 Auf 5.11а Ж b И, нын 
的 第 1 层 (1122 例 易 面 上 的 降 点 都 与 点 阵 销 光 的 衍射 对 应 ， 
所 以 要 画 出 第 2 BO) AB EELE, А НЕНА 
(110) 合 易 面 上 有 新 的 点 列 出 现 , 这 是 由 于 零 层 上 相应 的 
虚 到 由 于 系统 消光 而 未 画 出 , 坪 5.11¢ 是 体 心 立方 Chi 相 的 
(310)” 倒 易 面 上 阵 点 的 分 布 ， 它 的 矩形 点 列 的 边 长 及 比值 
(1.5805 5.13 à K b ИБНИ, 541 5310)” ЕНЕ 
点 位 置 不 同 . 

对 于 非 初 基 布 嘲 菲 点 阵 , 由 于 点 阵 消光 ;, 有 些 (uvw)* 的 
+1 Bwt? 层 倒 易 面 上 的 倒 易 阵 点 完全 与 消光 的 杭 射 对 应 ， 
因此 与 它们 对 应 的 高 层 劳 厄 带 不 出 现 。 在 5.3.2 节 中 的 表 
5.6 NE ЖА ЗЕ КЕРЕР ТУ Ja di АЩ ЖНА, 


5.2.4 多 次 衍射 


原子 对 电子 的 散射 很 强 , 在 晶体 内 产 生 的 衍射 束 有 相当 
高 的 强度 ， 有 时 甚至 与 延 射 束 的 强度 相当 。 因 此 这 些 强 衍射 
东 可 以 看 作 是 新 的 射线 源 EEE В Е АН. Z 
次 衍射 又 可 以 作为 源 产 生 三 次 衍射 ,如 此 重复 下 去 产生 多 次 
入 射 。 这 种 多 次 注射 不 仅 会 使 有 些 结构 因数 等 于 零 的 禁止 入 
射 在 电子 衍射 图 中 出 现 ， 还 会 减 胃 衍射 强 庆 间 的 差别 。 电 子 
衍射 的 强度 分 析 需 要 考虑 多 束 波 疝 的 动力 变 互 作用 ， 这 里 我 
ТЕ BIG та JL fe XS ACE 716, 

Этан, РАЯ lsi ЙЧ 
角度 很 小 ， 伏 此 由 它 产生 的 二 议 衡 射 图 与 一 次 入 射 图 基本 相 
何 , 只 不 过 它 的 原点 不 是 O 而 是 一 次 咎 射 竟 点 Gi( 图 5.12) . 
以 六 角 窗 堆 唱 体 的 [010] 品 措 街 射 图 为 例 , 把 一 次 衍射 图 《图 
5.12а) 的 原点 移 到 一 次 衍射 航 点 1011 上 ， 就 可 以 得 到 由 这 
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АЯТ He dg КИИНЕ (ИН 5.12 0. 把 二 次 衍射 图 选 
ЖЕНЕ, НЕ ЫЛЕ РЕ ӨТІН 
(Bl 5.12 с), ЖЖ, ИЯ 1011 ДЕЛ 
ЗЕ К 1010 与 一 次 衍射 图 中 的 禁止 衍射 0001 Ж, 换 句 话 
Và. ае 1010 相当 于 一 次 衍射 图 中 的 0001 0154 TE 
HR. МАНН, ЛЫ 0001 禁止 衍射 在 电子 衍射 玫 中 出 现 , 但 
它 不 是 一 次 衍射 ， 而 是 由 一 次 衍射 1011 产生 的 1010 二 次 衍 
射 ， 因 此 ,有 的 文献 称 这 种 二 次 衍射 为 间接 衍射 ,或 者 更 形象 
一 点 称 它 为 绕道 入 射 。 这 一 点 可 以 从 图 5.12c 中 直接 看 出 ， 
0001 不 是 直接 产生 的 ,而 是 绕道 1011 衍射 就 点 产生 的 ， 


* ` * * © ° 1 o ° * . оз + ` 
* 21 
. . Ф . * 9 Ф o^ ° , . .. * . 
1012 Fy 
. >» . °. 9 о ^ o о wH ү 
x ` 


` 

+ ш . ` ° о т \\ ° , — `i. . 
1010 NC M Toto Ü w 

` 5, ° ° с---?б, 9 A . 


000 2014 Io J ° ” m “ol 
. * * * e ° ° / о . - . А . 
РА / 
" Ф + Li ө 4 ° о * + 4 - - 
1012 көз 
a b c 
s НВ, b. Н; c. ВАНН 


E] 5.12 f EHE fef Сото ] HÀ НН p t; MEI 


土 述 绕道 的 指数 关系 是 ( 见 图 5.12 c) 
1011--1010--0001, 
此 外 还 有 
1011--1010-<0001 
1012--1011--9001 
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等 。 更 一 般 的 表达 式 基 
КА Ройал = Райз, 


只 要 前 两 者 的 代数 和 是 0001, IUE RI BER Od АХ 
个 禁止 衍射 。 

从 上 上 述 讨 论 很 容易 得 出 一 种 过 于 简单 的 结论 ， 即 只 要 
Ай та БТН, 就 会 通过 СТН 
hakala В. АХ, kiili, Ао, haka 二 个 屋 易 阵 点 都 与 
反射 球面 相 截 。 此 结论 显然 是 正确 的 ,但 是 却 是 不 完全 的 ,对 
АЛАНИИ. КЕВИНА 
要 的 条 件 ， 从 图 5.13 可 以 看 出 ， 二 次 衍射 束 Al, 相对 应 
HAREE С 并 不 一 定 要 与 反射 妹 面相 截 ,产生 Ау 衍射 
HEERE С, 及 Gs 两 个 倒 易 阵 点 必须 坐落 在 反射 球面 
k. НАЯ С, 与 反射 球面 相 截 , 产生 一 次 衍射 束 kkil 


图 5.12. > AER EC ERR S ERIT 
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和 这 是 产生 两 次 衍射 的 首要 条 件 ， 没 有 它 就 谈 不 到 由 它 产生 的 
二 次 及 射 ， 一 次 衍射 束 大 而 三 在 晶体 内 继续 产生 二 次 衍射 
ЖИРЕ АЕ Е МОЯ С, 上 ,而 反射 球 
Жатаар, ЕР АУЫЗ Fa wy hu Ет; = OG; 
平移 到 С.С. НЕС, 点 坐落 在 反射 球面 上 ,就 能 满足 由 一 次 
ЯНА ЕНЛЕНН а ЕЕ. 由 此 可 见 , 倒 易 阵 点 
©, 并 不 一 定 必须 与 反射 球面 相 截 ， НН РЕ rZ 应 满足 
тү+тї=к? 
才能 产生 二 次 衍射 。 
我 们 还 可 以 用 图 5.13 进 一 步 审 析 这 个 问题 ， 例 易 阵 点 Ci 

及 С, УЕБ АКТА Е, WEE mil B hikas 两 个 一 次 
衍射 的 几何 条 件 ， 只 不 过 出 于 G, 的 权重 等 于 堆 , hAl 衍射 
HEETTE, 所 以 不 在 一 次 衍射 庶 中 出 现 ， 但 是 惜 助 于 
(hakala) 面 上 的 衍射 ,我 们 可 以 在 7,41; 位 置 上 观察 到 衍射 得 

螺旋 刘 产生 的 系统 消光 使 沙 某 些 点 列 的 一 些 街 射 点 不 出 
现 ,如 平行 于 c 畏 的 二 次 螺旋 轴 的 消光 条 件 是 ，005 点 列 上 只 
有 ! 为 慢 数 的 衙 射 才 可 能 出 现 , 1 为 再 数 的 衍射 消光 (m 
3.6.3 节 )， 这 种 情况 与 图 5.12 中 的 000 了 7 点 列 相 似 ,在 一 般 
和 情况 下 ,通过 二 次 衍射 ,这 些 禁 止 入 射 可 能 获得 一 定 的 强 座 而 
出 现在 电子 衍射 图 中 .。 唯一 的 例外 是 IE à PE £8 00 2 为 轴 转 
动 , 倒 易 点 阵 随 之 转动 ,有 时 只 有 这 一 个 侧 易 点 列 与 反射 球 丰 
iR. 从 而 只 有 与 此 对 应 的 加 了 街 射 点 列 出 现 , 而 其 他 fr fH BE 
ЖЫН. 在 这 种 情况 下 , 由 王 这 一 点 列 上 没有 各 适 的 二 次 
#79109, 其 他 点 列 上 的 二 次 衍射 源 ( 如 图 5.12a 中 的 1011 ff 
射 ? 台 不 存在 ,因此 这 些 禁 止 衍射 就 不 可 能 出 现 。 即 前 所 述 ， 
螺旋 轴 是 确定 疝 体 空间 群 的 一 种 重要 资料 而 螺旋 轴 本 身 又 
是 由 系统 消光 米 确 定 和 的 ,为 了 排除 二 次 衍射 掩盖 系统 消光 ,这 
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种 转动 晶体 的 电子 入 射 研 验方 法 还 是 行 之 有 效 的 。 关 于 电子 
衍射 分 析 中 а МН 消光 效应 的 综合 МН, 见 文献 [17， 
18]. 

iB fs [а НН ЖЕЕ АГ LESE. ИН 
也 要 复杂 一 些 。 例 如 ,平行 于 (100) 面 的 起 滑 移 面 的 消光 条 件 
是 ,2 为 奇数 的 0 如 衍射 均 不 出 现 ， 这 就 使 01172031， 等 点 
列 全 都 消光 ， 这 一 点 在 例 易 点 阵 的 2" c* 坐标 平 IS 上 或 与 此 
对 应 的 [100] 晶 带电 子 衍射 图 上 最 明显 (图 5.14) 。 由 于 这 些 
点 列 的 系统 消光 ,二 次 街 射 不 可 能 产生 新 的 入射 ,因为 二 次 衔 
射 图 不 但 与 一 次 衍射 图 完全 相同 ， 并且 稚 加 后 衍射 王 点 还 完 
ед, ЖЕ PST OG 
ы КАЗНУ АТ "e ә e e e 
劳 厄 带 中 不 出 现 , 如 11 7， 
131 等 , МЕЛ ҰРЫНУ 
点 列 。 НЕ бше e 9 o ө 
向 , 特别 是 高 指数 晶 带 的 
电子 衍射 图 ， 就 不 会 有 这 
种 整个 点 列 的 消光 现象 ， ы 49 a ow 
теш Ен е 
іңж-Ң, А-Т 


we е а ә е 
消光 。 在 这 种 情况 下 ， 二 0m 021 m 
次 衍射 就 会 使 这 些 分 散 的 
禁 正 入 射出 现在 电子 衍射 ше e è е ө 
图 中 .由 此 可 网， 相当 于 1 м бр 
倒 易 点 隆 坐 标 平面 的 电子 М 
КЕДЕ Е $Z BI BJ № 5.14 СООН EBS Ш m 


系统 消光 最 为 有 利 ， 但 要 产生 的 系统 消光 


首先 正确 标定 衍射 点 列 的 指数 。 因 为 芭 从 这 个 电子 衍射 图 021 
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点 列 也 可 标 为 01 AA, 不 但 得 不 ЩА РНЕ, НМ 
# 也 小 了 一 半 ， 

由 于 选择 非 初 基点 阵 引 起 的 消光 称 为 点 阵 消 光 。 如 2.4 
节 所 述 ,这 种 消光 是 指数 变换 的 结果 ,如 选择 初 基 点 阵 则 所 有 
衍射 都 出 现 , 无 所 谓 系 统 消 光 , 而 二 次 衍射 也 不 能 产生 新 的 衍 
$. 

БЕТКЕ Sc E E RT: КЁ ЕЕЕ LEE AE 
АРУ Ге SEES МХ ха РНЕ Ж dë 
体 点 阵 的 方法 ,不 但 能 显示 晶体 点 阵 的 周期 性 , 还 能 显示 位 
t, hel se dà DE RACIO, Жауына Л БН E 
如 在 一 起 制备 的 ,有 的 是 由 于 不 同 原因 生成 的 , 如 单 图 基底 上 
的 外 延生 长 , ДА BE dA REOR ЙЫ 晶体 , ER АЕ ӨЗЕННЕН 
转 ,基体 与 析出 相 , 等 等 ， 在 这 些 复 膜 中 , ЕЗІНЕ LB 
次 衍射 参与 成 象 的 现象 ， 

АЯТ Fx XE ЛЬНА SERE REL СК 
FHR, EEA Tr d PE CA Pe tE A, АЛЕІ 
易 点 阵 反射 球 构 图 如 图 5.15 所 示 。rj 是 第 一 个 АЙЫР 
ВЯ Е, 是 第 二 个 晶体 中 的 例 易 点 阵 矢量 , 矢量 
ВЕ Е: TAHAR Е е" =r tr, ИНАЯ 
ЛОТАР АВОН BUS ТЕ ЕО ЕЛА, Ж 
射 束 ko Ei 048 BER k, 要 于 产生 的 干 IP AR EC 14) У2р,454 


El ЖЕКЕ г" EX ESD, =>. ВАЛА, RASK 
Er НЯ UR nda БИЕ АНИ A DEAE ЕЖ 


样 。 报 据 r? ri 的 大 小 和 方向 不 同 , 矢量 产生 的 波纹 图 
有 三 种 情况 ， 
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1. 平行 波纹 图 (图 5,16 a) 

两 个 晶体 的 点 阵 平 面 间 上 距 稍 有 差异 ， 按 平行 取向 登 加 在 
一 起 , 则 旋转 角 а 0°, е6. 在 这 种 情况 下 ; гук Бк" 
ЕН Е, ВИ н" |е |. НЕҢ 


(5.13) 


由 于 d, 54, 相差 不 大 , 令 4,4 раі, ЖУ Wx ARE 
ж М= р/а, ПЛ (5.13) М-а/14-4,|. ВЕ, 
d, 与 4.09 гү БОН, r" ШЫ, 波纹 的 放大 倍率 
BA, RADAS r" AR, 这 是 接近 平行 的 ko 与 Je 相干 
所 产生 的 拍 ,r” 一 ky 一 Ko， 平行 波纹 的 走向 与 点 阵 平面 平行 . 
图 5.17 а 是 两 个 重 释 光栅 产生 平行 波 压 图 的 示意 图 ; 这 也 是 
两 个 平行 取向 的 蝇 体 产生 波 较 图 的 示意 图 ， 
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І 
* —ə— 
LE гг 
1 | 
e 9 $ 
1 | 
а 
чҥ 
D-yr 
о 1270 T 
Ц r= ^ ` 
" | === r* O< 
z 59 = jy" 


b m 
图 5.16 r*erter?f 与 波纹 图 的 三 种 情况 ca 


2. 旋转 波纹 图 (图 5.16 b) 
园 一 物质 的 两 个 晶体 重合 在 一 起 ,但 取向 略 有 不 同 (小 角 
RER оні еза 很 小 在 这 种 情况 下 (参阅 图 5.16 b) 


4 Ф, 
ау. 
2 sin( $) 


波纹 的 放大 倍率 М — 1/а, BS ña FE S RISE ВАХ, EB x 
大 倍率 越 大 。 由 于 r” ЛУР ri k r; 1-55, 所 以 旋转 波纹 的 
走向 与 点 阵 平 面 也 几 平 正 交 。 图 5.17 b 是 两 个 重 БИ 
生 旋 转 波 纹 的 示意 图 ， 
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D= (5.14) 


(0) 


4 ША 


тт 


WW 


图 5.17 两 个 得 选 光志 生成 波纹 围 的 光学 模拟 示意 图 5 


ЛЛ 


з. 混合 波纹 图 (图 5.16 с) 


两 个 晶体 的 点 阵 平面 间距 赂 有 差异 ,取向 又 稍 有 不 同 , 重 
生 在 一 起 , 则 可 从 "一 r 了 十 rf 一 2rtr? cos a 得 到 
D=dida/[ (di — d)" - d аға 13, (5.15) 
£x ЕР Ж АЛ 5 vet SERRE DES E. ER 
此 在 用 电子 显微镜 成 像 时 ， 应 使 这 两 个 电子 束 都 通过 物镜 光 
М, НЕРЖ. ДАЛЕЕ йа 
阅 ， 就 有 可 能 产生 两 套 交 织 在 一 起 的 波纹 ， 

由 此 可 见 , 只 要 有 两 个 电子 素 (一 个 透射 来 ,一 个 衍射 来 ) 
ВР, 就 会 产 让 相干 条 纹 。 这 种 方法 也 可 以 用 来 直 
接 显 示 蝇 体 的 点 阵 像 , 如 选择 金 的 220 #1 54 (d —1.43 18) 5 
НЖАТ, 就 会 得 到 D=1/r"=a ТІРЕК. «Е 
向 与 1* 正 交 ;因此 与 (220) 平 行 ; 而 间距 又 与 (220) ІНІН 
相等 ， 这 无 异 就 是 晶体 点 阵 的 区 大 像 。 Е 5 da АУ 
精细 结构 研究 工作 中 。 这 种 晶 格 直接 分 辨 成 像 方法 是 很 重要 
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(ilit 9.2.3 $y. 


5.3 晶体 点 阵 已 知情 况 下 电子 
衍射 图 的 标定 


在 5.2,1 节 已 经 指出 ,为 了 标定 已 知 晶体 的 电子 街 射 图 ， 
需要 事先 计算 出 各 (zxaz)” 倒 易 点 阵 平 面 上 二 维 约 化 胞 的 玫 
何 参 数 , РА ТЕО тілі О Ж AR kdor? Rr 
E BEDA R^ fl 89368 Ф, ЗЕЕ 72/71 Сы ВЕ, 相同 ) 
顺序 列表 ,如 表 5.1-5.3. 为 了 测量 方便 ,也 可 以 用 三 个 约 化 
Е G$-r$iri4290" RES A< 取 负 号 ) 的 长 庭 比 г: 
ri Rrs/rt 作为 约 化 胞 的 特征 几何 套数。 在 电子 ЕЕ 
选择 两 个 最 接近 中 心 而 义 不 在 一 个 方向 上 的 衔 射 班 点 ， 测 量 
它们 到 中 心 距离 的 比值 R/R № А Фа, 与 计算 得 到 的 二 
维 便 易 约 化 胞 的 特征 几何 参数 对 比 ,如 果 差 值 在 允许 范围 内 ， 
就 可 以 认为 二 者 相符 并 初步 标定 这 两 个 衍射 一 点 的 指数 为 
akili EG = 

TEC — 2i (053 £3 PE B RE JL ff Н А АН, — НВ 
TAE Bora НЕ И РРА 3217222, ЕН 电子 计算 机 直 
接 处 理 电子 衍射 图 与 这 些 几何 参数 的 对 比 得 出 标定 结 果 r22， 
文献 [23] 总 结 了 1976 年 以 前 这 方 面 的 工作 。 倒 易 点 阵 平面 
(uvmw)” 及 这 个 平面 上 的 倒 易 点 阵 矢量 ГАН” 的 指数 应 满足 
РЕ hu 十 tw 十 w==0 的 关系 。 因此 在 计算 ВЕ 
ERTER ARAE wvw PE hkl Ж. АЈДЕ 
选 好 ikili № hakala 再 由 此 得 出 于 为 了 方便 起 网， 我 们 
称 前 者 为 uow 法 ,后 者 为 АН 法 。 下面 讨论 这 两 种 算法 以 及 
用 电子 衍射 方法 进行 物 相 分 析 的 一 些 问题 ， 


* 226 * 


5.3.1 umo 法 


TEELZS R R B ОЕ ЕНЕ Rp EIE UT 29, 

i. ЖАЮЫ ЕКШЕ и, 在 一 定 范围 内 的 所 有 
зл Серо], ERMES Ву, У М ЛЕЛ ДН 
НЕВА, ии 都 以 平方 项 出 现 , 变换 这 些 指数 的 正 
负 号 不 改变 点 阵 方 向 的 长 度 , 给 出 同一 点 阵 方 向 族 , 因此 и, 
vwe 可 全 取 正 值 ， 对 于 立方 唱 系 ,&,v,w ВИА НА, 4 изо 
w, ЕВЕ, uv 可 以 互 换 , 令 uv. ЖАЙНА» 
u2— uvt o 相同 的 моо 属于 同一 点 阵 方 向 族 , 例如 [51 и>], 
[54 w] [14 2 14$ ‚151 w ] SE 8B T 7772, oe T НАА, EX 
X u 的 正 负 号 以 及 变更 wpyz ROME AREAS 出 独 立 的 点 阵 方 
ЕНЕ. 除了 上 述 选 择 规律 外 ， 还 应 排除 有 公约 数 的 晶 带 轴 ， 

让 ， 对 于 上 述 的 每 一 个 独立 的 [oz]， 计 算 由 天 到 无 六 
НАЗІК Ж Е 4 PH ЖАН СН XD ñu R M 
5, 

ii. НЕЕ БЕН, 选择 其 中 不 在 一 
条 直线 上 的 最 短 的 及 次 最 短 的 为 bt Жаз» ИЕ 
倒 易 约 化 胞 的 特征 斤 何 参数 , 包括 指数 , ЕЛЕЙ mé. W 
гугу Еті, ф2>90%, RES ВЮ. 

iv. $ riri 及 车 /rr 的 大 小 顺序 Fr ЕЖЕ ІН 
在 在 计算 机 内 存 中 ， 

v. 将 实验 担 到 的 电子 衍射 图 中 9 А„/А,, Rs/R, № R 
R, № R, 5 К, НЫЗЯ фа 与 上 述 计 算得 到 的 特征 包 何 参 
数 对 比 , 如 两 者 在 允许 误差 上 内 相 符 , 即 可 得 出 街 射 班 点 的 指教 
及 [zzzo]。 

这 是 一 种 尝试 法 ,缺点 是 计算 每 一 个 (uvw)" BRIER 


„27° 


РЭЖ 6" ,5* ге, at, АҒА 


根据 晶 带 定律 ， 里 
定 一 个 初 基 品 T9 i 


APARE E IE t +, 
rt rnt*xr'| 290". BER Е ЕЕ) 


是 


根据 rni*/n* КЫГЫ: Пр 小 3 列表 输出 
mo 


Е 5.18 ” 倒 易 平面 约 化 胞 的 计算 各 序 (usww 法 )} 


БЕ TE ETE FI SEG BUR To YER ti 进行 试 算 ， 
"ETC RAE. МИ, 38 1 26 IE Н Р ЖАН 
的 商法 2243 ,并 加 以 或 进 c5， 编 制 一 种 约 化 胞 算法 , 计算 步 又 
显著 简化 , 既 可 以 手 算 , 也 适 于 编 成 计算 机 程序 ( 见 附录 С), 
其 框图 如 图 5.18 Biz. 

下 面 首先 讨论 晶体 具有 简单 点 阵 的 情况 下 。 (uoi)" fl 
易 点 阵 平面 初 基 胞 的 求法 ,其 次 给 出 用 约 化 法 计算 二 维 便 易 
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2713 RR. АЛА БРЗЕ а a PER EUG. 


1. (avw) £8 8, qn 65 4n dE BC 


Ara B Dua] биро)" A В 3E ЕН ЖЕ 
ERE, uA 


hiu + kw + Иш=0, (5.16) 
hau + kaw ісш--0, (5.17) 
& I hL В h А 
| DU F ' |=», ! ==. (5.18) 
ёз L I, ka h k 


(5.18) 式 之 三 式 中 任 到 一 式 即 可 、 它 保证 所 选 的 二 维 平面 胞 
是 初 基 胞 ， 我 们 有 六 个 未 知 数 , 但 仅 有 三 个 方程 , Ж (5.16 一 
5.18) 为 不 定 方程 ， 可 用 欧 几 里 得 算法 求解 ， 

用 加 转 相 除法 求 wz 之 最 大 公约 数 , 得 不 完 全 的 商 数 
41942754 594» 7 * 4-7 为 整数 ) 及 余数 rlyrz re 
r. (r, 为 整数 ) ,直到 r, 为 零 ， 例如 uvw=8 35 20, X 35,20 
进行 回转 相 除 得 


35 [20 (r) ж 5.5 f, PORE 
20 | 1 (q (一 了 十 天 
20| 15 (>i) 
15 | 1 (42) 
715 [5 (ra) 
151 3 (gs) 
77 (rs) 


WAR IB КАР rao Ew ravra. ЙТ), 
Fag 5 Gai Hre (5.19) 


4 ferqi t fs (5.20) 


Fe ғал 
"E oU | (5.21) 
* 


|Z, Аа 
B4 f,-a=0, f.-Í=1, №45.19) & (5.20)f8. 
[со| 7 DIeil 2 C DIes] = t C— D"! eil; 
而 
|-аіт МИ P = * moss Wc | eol Ия = 
=(—1)" !, 
X 
"DEP ғо/ға-а rare] | ш/ға-і РИ 
Ле FE fo fa 
к ш/ға-і Vraa] 2-1 
Ao fa СУ” 


А ЕО, = Иго mv/ raa, 它们 满足 (5.16) &, К 
ALAR 


7" “上 (— D"! 
7 h _ 
R (—1)} lufo (1) ufa =н. 
将 上 式 与 олеин 
一 《一 1)"™ Ғани, 


ë (DEF, 
AERA, 2 Ро = ит» Иа › № 1 ME (5.17) 式 ， sx ЕЯ 


hi А, {1 _ 9 --ш/ғч-1 p/ra- 1 
(ы &; a ға С)" Рон (CD'S -u ) 
(5.22) 
只 要 从 (5.20) 式 求 得 fo № Sa 35, Quvw)" A REEDER 
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的 指数 即 可 由 (5.-22) 确 定 .对 于 (xuoz) = (8 35 20)* 可 列表 
R (И 35.5), Ш л 3,rs-1 一 rz 一 5 太一. 户 一 0 六 -一 
Ji= skool A (5.208818 = 1,7-/=2, JA (5.22) f8 
0, 7 —4,l m T3575, 5, 8,1 16. 
河 于 一 些 特殊 情况 ， 可 直接 从 Сион 得 出 DERIS 
数 ， 如 | 
[uvw]:--(100], WI BT A- 242,2: 010, h)2,2,— 001; 
[uvw]-—[ovw], ШАГ 2,5, 50 -2- 72,2100. 
这 个 方法 看 起 来 很 繁 ,实际 作法 则 很 简单 。 REER, 
u 的 最 大 公约 数 rn 的 基础 上 把 表 5.5 中 的 算出 ;代入 
{5.22) 式 即 可 求 得 两 个 初 基 基 的 指数 ,全 部 运算 不 过 几 十 步 ， 
手 算 几 分 钟 内 可 得 结果 。 而 要 在 一 ?7 专 ,#,2 所 7 范围 内 试 算 ， 
WU XE 15 РЛ, 这 种 算法 属于 解析 法 , РИ 
简单 而 明确 , 适 于 编 成 电子 计算 机 程序 ， 


2. (uow)"fg S E NHE 
二 维 倒 易 约 化 孢 的 条 件 [参考 (1.2) 式 ] 是 


а err <rt (5.23) 
或 
| Isfy| < h< Tsh. (5.24) 
DUE 是 倒 易 矢量 的 标量 积 ， 从 二 维 倒 易 初 基 孢 到 倒 易 约 化 胞 
的 约 化 步 又 是 ， 


(а) #Ц 30, ЩТ (РЬ); 否则 nik Бой, s 与 531 
互相 交换 。 КОНЕ rp 为 最 短 的 例 易 点 阵 矢量 ,但 
应 记 住 迹 种 交换 的 次 数 N ,因为 每 交换 一 次 了 i 3 ri [uvw] 
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的 正 负 号 就 改变 一 次 . 

(у а БЫ «sto dt CO ERU He eT 不 变 , 的 化 
ri. ВОРЕН ALERT J Тер, 故 RD Ж-/ vs, 
Ж (эһ а) вав, Жор 172 M sh 的 正 或 负 值 
RERNE. ЖЕ: ЮЖН 5.1 BUR 


№ — 1/2  ri/2 ЮВА, Als |< h, E 
保持 т, A. ri ж Аг: 的 结果 是 
新 的 sp, = (rt — Jr1)*—55—2 jst + Phi, 
新 的 sam ля 
新 的 hab. hi — jhi, — jki ji 
ETSI (а), 
(c) 如 N= 二 侦 数 ,执行 C4); 否则 
Ee 
新 的 si;— sh, 
(ау ж. 


3. EAS 93 REUS! 


ЭЗЕ НИЕДЕ, PERAE ЛАВЕ ELS oz Н, а 
J 18 fi АЕ А БЕН НА ЖҮ АНТЕ Р Eh А 初 基点 阵 的 Соро], 
E29 (E2548 ВВ E A АГА)", Га)", 最 后 再 变换 
py ЗЕ РЕЖ. Яо Ы Ж.Н ВОС 2591, 经 矩阵 
011/101/110 (Risk 2.5) 的 作用 变换 ЖЕ ЕЙ [4771,29 
НІНЕ 011 Х 740, 经 E REPER BERRES 
换 成 体 心 立方 点 阵 的 指数 是 211 № 473. 


这 种 иеш 算法 适 于 制备 各 种 物 相 二 维 便 易 约 化 胞 的 特 
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ДЕ Л.Г Mes dne 5.1—5.3, 殿 标定 电子 入 射 图 参考 ,对 
于 电子 衍射 图 的 自动 标定 , 它 的 缺点 是 uu, 事先 就 已 固定 
在 一 个 范 国之 内 ,而 电子 衍射 围 的 vw 指数 中 的 一 个 如 果 超 
出 它 ,就 不 能 得 出 标定 结果 。 如 扩大 uv w 的 范围 , 就 要 显 
著 扩 大 计算 工作 基 。 有 从 这 个 角度 来 着 ， 它 不 如 ?4 法 灵 话 。 


5.3.2 РЕ 法 


З РДЕ 301, 

i. 计算 а, Е-Е ИУВР ВЗН X; ЛЕЩ 
Гл" ар. г", 3F S 5 HEAT P EAN R= L Ar* 
对 比 (Ri 及 А. 是 距 中 心 景 近 而 又 不 在 一 个 方向 上 的 两 个 入 
Мила) НЕЕ R, 及 Bs 相对 应 的 一 对 对 
Гаа]. 

ii. НЕХ "К $, X Ek 与 4 不 相符 
的 解 . 

ій. 再 从 土 述 解 中 去 看 由 对 称 操 作 联 系 起 来 的 等 价 解 ， 
В ПЕ ri на ЖЕРАР 48 套 解 ,24 个 属 左手 型 , 24 个 属 
ЖР, ARE- RET. 

iv. H гіхті- Ли H у= [иро], 一 对 对 АА, 
t, № А1, ИП Эйт ЖЕ A P| НЕН ОНЖ. 

这 种 算法 的 优点 是 对 所 有 A 只 计算 一 次 , 计算 工作 量 
显著 减少 ， 此 外 ,指数 kkl 的 范围 还 可 根据 实测 的 А, 自动 
ЗЕ ЕП АЙЫ, = R.a/(LÀ),k&,..=F5/(LA),1,,u= Rac/(LA) 
ЖЕ ГЕК, 因此, КО 来 得 到 较 多 的 
JH 390, ЖЕ, 我 们 在 使 用 这 种 算法 中 发 现 , 除了 给 出 正 
确 的 约 化 解 外 ( 见 图 5.19 1), 它 还 会 给 出 一 些 非 初 基 解 
(ALES 5.19 I)h А Қ, 不 但 不 是 两 个 距 中 心 
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AE BS ÑO BEL, № НП У — 维 网 格 还 不 能 包括 
ВТЕ АЯТЕН. Ен ТИЯ НЕН» ХЖ Б 
НАН н КЕЛ b, T 813 Bars ТТЕ Ж АЕТ Ий, ЕРІ 
ЖЕЛЕ S tE Bb UR PNE ВЕК АРЕ ДНЕ Г, 
Жп. Griem № SchwaabO EB iX — ЖУА B) 办 法 是 根据 计 
算得 出 的 [zwz]， 再 接 uoo 法 求 出 约 化 胞 , 与 AA 法 的 计算 
结果 对 比 , 如 不 符合 即 赂 去 ， 这 实际 上 是 把 两 种 算 法 结合 在 
一 起 , 似 嫌 繁琐 。 在 我 们 的 改进 算法 中 , 找 出 初 基 解 的 判 据 ， 
E dE AE SRT ТЕ Ж ЖЕРЕ МЕН C НЕА 5.20. 
ЖТ аа РЕР, 2 BEES 4 06 x m 
ела" Eb" Іс” № т һа" + kb" the, В тт г = 
Au, 4=1 (ВЫ Ус"), 我 们 就 以 4=1 作为 正确 标定 的 
НЕ, WA a> WREE D E A, P 0554201, 
hb—021,uvw-—112,4 2, УХ ЖЕРЛЕ ЖӘЙ. ЭШ, 
了 是 非 初 基 胞 与 初 基 胞 的 

ВИН, ЖЕНЯ 

. + $ 0407 БАН. ЖЕ 
ВУЗЕ ВЕ, 由 于 点 

БІНЕ, 与 消 6S HOS 


. °. "NO 应 的 倒 易 阵 点 可 以 略 去 。 
° 在 倒 易 点 阵 平面 内 ， 如 这 
| > ыра о Е ЭК 
ф . . 


就 不 存在 ， 侧 易 点 阵 平面 


的 初 基 胸 对 于 简单 点 阵地 
Bj 5.19 二 维 倒 易 点 阵 平面 的 药 
ICM T эли жж із, 4[DETI. 
如 果 倒 易 点 阵 平 面包 括 


有 这 种 因 消 光 而 略 去 的 阵 点 ， 侧 易 点 阵 平面 的 初 基 胞 对 布 晤 
菲 点 阵 是 初 基 的 ,但 对 初 基 的 简单 点 阵 就 不 再 是 初 基 的 ,因此 


42%. 


计算 人 允许 的 上 的 长 tus 


WA B 575558 5 ТІНІ 
BRA Фа, Li, БЕЛІ 


E 5 ЕЭ, MET E duh 


ңы, 3E nt В АДЫ, 
НИЕ Я $ 


$5 ФН? 


= 
M эл RAUS TERE 
Do ue ER E DU өн 


检查 n'n U Ru ts pj 
EMG ЕЧЕН 


是 


技 符合 良好 的 程度 将 所 有 
ЖА, НЕН 


ЖЕЙТІН 
“АЗ 
up 


421. 下面 对 不 同 的 非 初 基 布 喇 非 点 阵 ; 311 I НОР Td 
初 基 胞 的 Еж. | 

XH DE I ЯН ВАН n БН ЛЕН, A 
ЖАКЕ $8 5H 89 2,2, ТЕ t АРЫ ШВ. Жир 
的 各 种 可 能 组 合 中 ,只 有 全 奇 的 ио, w 与 这 些 А,Б, 不 满足 
晶 带 定律 hu 十 阁 十 lw 二 9, 我 们 称 之 为 不 相 容 ， 换 各 话说 , 指 
数 为 全 奇 的 tuvw)” 例 易 点 阵 平 面 上 无 因 消 26 në 3 ñ 83 5, BE: 
AAAS, 在 zu 不 能 同时 为 偶数 的 前 提 下 , 这 相当 
Towbve-2n,vekw-2n, 对 于 指数 为 一 奇 二 偶 或 二 奇 一 
偶 的 (xvw)*, 不 但 包含 有 与 消光 对 应 的 阵 点 , Н. E 21,03 № 
r$ (r$ =ri 土 r2) 中 还 有 一 个 的 指数 为 全 偶 , 因 此 4 =2， 对 于 
底 心 点 阵 C , 指数 AR 为 一 奇 一 偶 的 衍射 消光 ,可 以 为 奇数 
也 可 以 为 偶数 。 RA ч,о, Хо 与 此 不 相 容 ,4 二 1. 
在 и р, № 不 能 同时 为 偶数 的 前 提 下 , 这 SX Bs ЕЖЕ и +> = 
2 mw 二 2 U9， 对 其 它 的 (wvw)" ,A 二 2， 这 些 数据 都 列 于 丧 
5.6 rh, 

ЖЕНЕ ИН АХА НЕ (нды), 只 有 ЕАН 
=3 л ЖАНЫ, Ш, МА, 三 个 指数 中 有 两 个 
为 3 的 倍数 时 , 另 一 个 指数 亦 必 为 3 的 倍数 , 4-3. НЯ 
出 现 的 条 件 与 唱 带 定 律 结合 在 一 起 得 一 3 nu (и о) + 
Ки-шт0, M k+A&+1I=3 п 中 可 以 看 出 ,A 二 1 的 条 件 是 
rt ri 或 r3 的 指数 不 能 全 是 3 ЕЖ. РЕЗ, 2 += 
3и, В. k, 都 不 等 于 3 的 倍数 :各 Ps3 ni M] 25153 о, В 
k 中 一 个 为 3 的 倍数 ， 另 一 个 就 不 能 是 3 的 倍数 ; xl 
不 是 3 的 倍数 ， 这 就 要 求 上 述 式 中 的 

uctv—àin; 
ч +ш=3 ms 


ЖИ zr od uon; 


. 238 + 


Ж 5.6 ЖӘНЕН ew)” 
fiesECTEKXMd А 


倒 易 M 
А 


(uum y£ 


py d PA 


I ВА ür-v—2W,, 1° 


+24: 


gu 


F h+ k= кеіш-?н 


k+i=2u, 
с h + k= >u ш%Ф--?2ң), ju z 
w= Zu. 
H# Екікісза вто 3 qus 3 


45-3, 


а) Му МИРАНЫ 
(D Nie 的 高 阶 劳 厄 带 不 出 现 。 


上 述 三 个 条 储 中 可 人 在 选 两 个 作 才 = 土 1 В) Ж Е; 对 其 他 的 
(uvw)*, 4=3, 

ВВЕР BS 13 30 n k= 2 ni М &+ 1=2 ny 与 晶 
带 定 律 结合 在 一 起 得 

2 љи &(v—u-w)T2nw-0, 

ма hus; УК, #Я Жа ЖАЛ АЛИ НР, <= 4; ЗЕЯ 
ақыт. У, А=2, У, ЖА 
FF, 4=2. 由 此 可 见 ‚4=3 的 条 件 是 Ři Ša (EX, hista 等 ) 中 有 
一 个 指数 为 奇数 , 这 就 要 求 上 式 中 的 vu w= n о +u 
+ш=2 п, (иге) [бу ЛЕА 29 183, АВЕ 
— 44252, МЕ uve)" 4 2 4, 

AR HS n ЗЕ БЕЗ e ori НН, Жік 
AAT 5.6 rp Br УД Ж , НІ ЕЕ ЗЕЕ. 

3& 5.6 rprh — (Cuero) ВУ d tk JL fep: 5 Ж › 通过 原点 
的 (uvw)$ ИЛАН LIC АРЕНЕ. 与 消 
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光 对 应 的 阵 虚 则 单独 地 排列 在 与 (uvw)8 ТАЙ (ише) 
ШЕ, Ж I,C,F 布 三 菲 点 阵 中 ， N><2 n, TE H д Ез М 
3. МАҢҒЫТ Гири], N2«2 n X ЛЗ л 的 高 阶 
ЛЕЛ, Andrews S 00 ТЮР ripis Jed НУ 
ПЕ N IE ОР ЖК C SH ВЕС, 有趣 的 一 点 
Je, Mk 5.6 可 以 看 出 ЖИДЕ uvsw 的 条 件 与 同 
类 型 的 布 痢 非 点 阵 中 А, А, ВЕНА ФЕВ. 

滑 移 对 称 面 引起 的 系统 消光 ， 在 有 些 情 况 下 也 会 使 周易 
ВАА Е ВЯ Е ИАН, 在 这 种 情况 
下 ， 非 初 基 解 的 判 据 也 可 仿照 上 面 的 办 法 得 出 . 


5.3.3 电子 衍射 物 相 分 析 


义 射 线 衍射 一 直 是 物 相 分 析 的 主要 和 手段， 但 是 电子 衍射 
的 应 用 日 益 增 多 , 与 区 射线 物 相 分 析 相 畏 相 成 ， 首 先 ,电子 衍 
射 物 相 分 析 的 灵敏 度 非 常 高 ， 就 连 一 个 小 到 几 百 甚至 几 十 埃 
的 微 虹 也 能 给 出 清晰 的 电子 本 射 图 ， 因 此 它 的 检测 极限 非常 
IK. WI i. 试 样 总 量 很 少 , 如 大 气 中 的 微量 粉尘 ,金属 表面 
的 氧化 或 污染 层 , ЗЕРЕН К, н. МЕНЕЕ 
中 含量 很 低 ,; 如 上 蝇 界 的 微量 沉淀 ,第 二 相 在 蝇 内 的 早期 预 沉淀 
过 程 等 * 证 . 待定 物 相 的 颗粒 非常 小 , 如 结晶 开始 时 生成 的 微 
晶 ,粘土 矿物 匀 ， 其 次 ,选区 或 微 区 电子 衍射 一 般 都 给 出 单 唱 
电子 衍射 得 点 图 , НАЖА АИГ, ІНЕН X 81 2x # иң 
衍射 谱 易于 分 析 . 另 一 方面 还 可 以 得 到 有 关 晶 体 取 向 关系 的 
资料 ,如 晶体 生长 的 择 尤 取向 , 祈 出 相 与 基体 的 取向 关系 , Ta 
态 面 等 ， 第 三 ， 电 子 衍 射 物 相 分 析 可 以 与 电子 显微镜 观察 同 
时 进行 ,还 能 得 到 有 关 物 相 的 大 小 ,形态 ,分 布 等 重要 资料 , 特 
别 是 新 近 发 展 起 来 的 晶体 结构 象 ， 可 以 直接 分 辨 晶体 结构 及 
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BCT. Bei) dA PE SR Ка, SX ХАТЕР НУ ВТ ВЕЛ ELE Bb, 

此 外 ， 还 可 在 电子 显微镜 中 加 上 电子 能 量 损失 谱 仪 或 射线 
ВЕБ Co ЕКЕН На НИ анны ам. 因此 ,电子 
$158 1748 Эта, 25 BEZE В РЕНИ TOUR E FR BICIS WT ЛЬ ЇЧ 
方法 . 

在 强调 电子 衍射 物 相 分 析 的 优点 时 ， 也 应 充分 注意 其 弱 
点 ， 灵 敏 度 越 高 , 越 应 注意 可 能 引起 的 一 些 假 象 ,如 制备 好 的 
试 样 在 大 气 中 放置 一 段 时 间 , 有 时 会 有 飘 尘 颗粒 落 上 ; 试 样 制 
省 过 程 中 也 有 可 能 带 入 各 种 极 微 量 的 杂质 ,如 水 质 不 弛 ;其 至 
在 电镜 观察 过 程 中 晶体 表面 氧化 : 都 会 给 出 这 些 杂 质 的 电子 
衍射 图 。 除 非 一 种 物 相 的 电子 衍射 图 经 常 出 现 ， 我 们 不 能 轻 
易 断 定 这 种 物 相 的 存在 。 就 是 我 们 观察 了 上 千 个 晶 粒 , 如 它 
们 的 线性 长 讼 是 1 微米 , 加 起 来 也 不 过 10770 ям ЖА. II 
此 ,我 们 对 电子 衍射 物 相 分 析 结 果 要 持 有 分 析 的 态度 ,并 尽 可 
能 与 区 射线 物 相 分 析 等 结合 进行 ， 

图 5.20 是 用 ле 法 自动 标定 电子 衍射 图 的 粗 框图 ， 每 
输入 一 个 物 相 的 点 阵 参 数 , 就 用 Аы 法 对 所 有 测量 得 到 的 电 
子 衍 射 图 进行 一 次 标定 ,并 输出 标定 结果 . 然后 再 输入 下 一 
个 物 相 的 点 阵 参 数 并 进行 自动 标定 ,如 此 重复 下 去 ,直到 所 有 
可 能 出 现 的 物 相 都 对 比 过 为 于， 只 有 当 一 种 物 相 经 常 出 现 才 
能 认为 标定 是 可 靠 的 ， 有 人 认为 至 少 有 三 张 电子 衍射 图 与 一 
种 物 相对 应 ,才能 初步 认为 这 种 物 相 存在 

电子 衍射 图 正确 标定 的 关键 是 实验 误差 与 给 定 的 允许 误 
差 范 围 . 试验 误差 应 尽 可 能 小 ， 但 这 要 受到 许多 试验 条 件 的 
限制 . 一 种 是 系统 误差 ， 如 衍射 常数 LA 的 变化 影响 所 有 条 
射 簿 点 的 位 置 ， 而 它 又 是 一 个 随 试 样 位 置 及 物镜 电流 而 变 葛 
E 尽管 我 们 经 常 标 定 这 个 重要 参数 ,采取 各 种 措施 保持 它 国 
定 不 变 ,但 在 日 常 工作 中 人 难免 仍 有 波动 。 另 一 种 是 偶然 误差 ， 
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ёл КЖЕ В БЕ АО ЙГ БЕТЕ 36, ЕЕ 
№. 介 许 误差 范围 给 的 过 严 ， 可 能 漏 掉 一 些 其 至 得 不 到 标定 
的 解 ,过 宽 则 又 可 能 会 给 出 过 多 的 解 , 共 中 有 一 些 属于 巧合 情 
w. 例如 , 当 公 许 的 误差 是 AR —0.075 6 Ж,Аф:-2% 时 得 到 
WER mM Ap- HRAT, ER, ПАН 
НЕХ, Ed 是 , KEA 0.1 训 米 或 3 一 
596,58 RE 2°, HS FRE ER EE En R./ Ri TEL Ж L A të 
化 引起 的 系统 误差 ,这 在 很 多 情 襄 下 是 很 有 利 的 3， 

ЖНЖ LA 应 尽 可 能 准确 ,这 已 在 4.2,4 ЧИТ 较 
细致 的 讨论 。 在 自动 标定 中 ， 我 们 还 可 以 根据 初步 标定 结果 
ФЕ LA ВИН. ЖЕНЕ LA 值 优 化 后 却 得 到 与 另 一 套 物 相对 
应 的 标定 结果 533], 

虽然 距 中 心 最 近 而 又 不 在 一 个 方向 上 的 两 个 术 射 兽 点 
(包括 两 个 距离 R, 及 R, 53:18 фх) 能 表征 一 张 电子 入 射 图 
的 几何 特征 ,有 些 作者 先 三 个 入 射 斑点 (r$ rf xri) 的 距离 
Ri;Rs;Rs; 这 比 测量 角 庶 e 方 恒 一 些 。 有些 作者 甚至 选 四 、 
五 个 衍射 刘 点 进行 自动 标定 ， 因 为 这 可 以 排除 一 些 似 是 而 非 . 
的 解 , 例 如 除 选 与 下 ,于 对 应 的 Ra, Roh, WES rg =r? + 
r? Мг: r] 对 应 的 Rs М В, ЕЩЕ, tE 
Жк тақ I LEE I ТЕ ЖУРТ ЭВ В, ЕЕ 
会 去 cs07， 
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5.4 晶体 点 阵 未 知情 况 下 电子 
衍射 图 的 标定 


5.4.1 几何 构图 法 


在 晶体 点 阵 未 知 的 情况 下 ， 一 张 电 子 衍射 图 可 以 有 无 穷 
= ж Ж. 同一 晶体 的 儿 张 电子 衍射 图 ， 宅 们 的 标定 结果 
必须 自治 ,因此 只 有 一 套 或 几 讲 解 。 一 般 说 来 ,这 种 标定 并 不 
ЖӘНЕ, 但 是 ， 如 果 这 几 张 电子 衍射 图 是 同一 个 晶体 
绕 一 个 垂直 于 电子 东 指 轴 (最 好 与 一 个 间距 较 小 的 密 排 衍射 
班 点 列 相 重 ) 旋 转 不 同 角 座 拍 所 得 到 的 ,每 一 张 电 子 衍 射 阁 相 
т АЯ. ROTAR CRK AH ER 
一 个 三 维 的 倒 易 点 阵 。 这 种 几何 构图 法 对 于 确定 晶体 点 阵 及 
其 参数 是 很 方 恒 的 . 

ERIE на Ni-P 合金 加 热 到 280*C 附 近 可 形成 晶 化 ЖШ 
МЫР, (НЫЛ Niz.zP)， 其 电子 衍射 转 除 如 图 5.21 a 所 
示 的 呈 六 次 对 称 分 布 的 证 点 外 ， 还 出 现 图 5.21 b жі 
形 网 格 码 点 衍射 图 ， 其 中 水 平 的 一 列 班 点 与 图 5.21a 丰 同 ， 
与 其 正 交 的 密 排 点 列 的 间 降 排除 了 立方 品系 的 可 能 性 。 为 了 
确定 晶体 点 阵 的 类 型 及 单 胞 参数 ， 利 用 双 堪 台 围 绕 这 一 密 排 
АЛЕН ЕН — Ж УЖЕ ж, E ЖЕ ЖЕ ИЕ БОНН, Ж 
mS PRSE RUE 5.21 c, d 所 示 ， 它 们 相对 于 图 5.21 b 的 转角 
分 别 为 19" № 29°. 这 与 六 角 点 阵 的 [1201 及 [110] 方向 与 
[010] 方 向 间 的 夹 角 19.1” 及 30° ЖИ. Е, EER 
烙 的 长 边 〈 即 与 密 排 点 列 正 交 的 点 列 的 兽 点 间距 ) 分 别 与 图 
5.21a 中 相应 斑点 100, , 110, 210 АУ ЖАНЕ, 
此 可 以 肯定 晶体 有 六 角 点 阵 ， 有 从 kko 及 ool 衍射 得 点 分 别 
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图 5.21 Мі,Р, HUI RD НО РОННИ, Ъ. с, а 是 同一 晶 
ЖЕЙН ool АЕ НОГ А Ж t: 


НЯ a—6.73 Ж, с=9.42 зз, 

ЖЭК, ЕА ЕТ РАМ 
硅 酸 铁 矿 物 具有 正 交 点 阵 ， а23.2Ж6, і-9.2 R, ¿= 
13.2 ie 


5.4.2 —HEZT IER 77 


在 1.4 节 中 已 经 指出 , 正 空间 点 阵 中 的 Niggli 约 化 胞 是 
唯一 的 ,并 与 布 喝 非 胞 有 确定 的 几何 关系 ,因此 我 们 可 以 用 约 
化 胸 来 确定 晶体 点 阵 的 单 胞 类 型 ， 这 要 比 5.4.1 节 中 讨论 的 
几何 构图 法 简单 、 只 要 选 三 个 不 在 一 个 平面 上 的 衔 射 班 点 就 
可 以 得 出 倒 易 点 阵 中 的 一 个 初 基 鸥 ， 但 实验 数据 的 精确 度 蓝 

2s 


求 高 ,计算 工作 量 也 较 大 , 因此 我 们 编写 了 电子 计算 机 自动 标 
定 程序 中， 近来 还 有 有一 些 类 和 拟 的 工作 陆续 发 表 %>9， 


1. 原理 

在 电子 衍射 试验 中 ， 选 择 下 在 一 张 底片 上 的 三 个 入射 得 
点 ,相当 于 不 在 一 个 平面 上 的 三 个 倒 易 阵 点 ,构成 从 易 点 阵 的 
一 个 初 基 胞 ， 初 基 矢 量 梨 是 所 。 由 此 出 发 的 标定 步 UR 如 图 
5.22 所 未 ,其 中 需要 说 明 的 有 下 列 三 点 ; 

CD 倒 易 点 阵 中 的 初 基 胞 “首先 ， 在 一 张 街 射 底片 中 选 
PVT Bop НІНЕ, BEAMER ЛЕНЕ ЕНЕ 
ЖАНМЕН Т ІНІНЕН vv A 得 出 第 三 个 距 中 心 
较 近 的 衍射 薄 点 。 相 应 的 三 个 倒 易 矢量 的 极 如 图 5.23 ЖЖ. 
Pis P:i rt rz КИ, Pi 是 r3 在 旋转 yw 角 后 的 极 , 从 РБ 
Friet v М, 即 得 出 r3 ЕР). rf 及 ri НЕ >" 可 直 
接 由 第 一 张 底片 中 量 出 ，a* 及 8” 可 由 球面 三 角 公 式 计算 得 
t, 


cos a* —sin ф; sin фз cos % + cos $, cos Фа, (5.25) 
cos Б” —sin d, sin фз cos y + cos фу cos ds, 


Физ фа, s УХ = ЛЕ А PE £X 55 ie £6 [RT Ж 
Ж. 

(2) 约 化 步骤 = арж ШЕЕ. ТЕБИШ E 
55 5.3.1 节 中 讨论 的 求 平面 约 化 胞 相仿 ， 只 不 过 是 较为 复杂 
mE. Křivý 及 Gruber 曾 给 出 详细 的 算法 ,根据 Niggli 约 化 
条 件 ( 见 表 1.5)， 逐 条 约 化 ， 特 萄 约 化 条 件 a 到 共有 六 个 
步骤 "各 ， 我 们 在 编写 约 化 程序 时 ， 进 一 步 把 约 化 条 件 a 及。 
合并 起 来 ,把 cud 及 。 合 并 起 来 处 理 , 用 两 个 循环 完成 .为 了 
标定 本 射 竹 点 的 指数 ， 我 们 还 考虑 了 约 化 过 程 中 点 阵 矢量 的 
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PAAR fy aE ta 
тх ." 
EARE ApH 

DESEE- 


ЖЫР P BJ o (t au 
HIERE = 


жаса Я 
DET 4% 


B 5.22 НЕЕ 图 5.23 MRAR An ғ. ri те М 


к. 
EREE- 与 约 化 矢量 集 < 的 关系 是 
“= == (5.26) 
反之 ， 


= 一 ”1>。 (6.27) 

ВЕКА ~ 的 坐标 是 10070107001， 和 矩阵 «^! BB 约 化 后 
的 坐标 或 指数 矩阵 . 在 倒 易 点 阵 中 

."— 4", (5.28) 


=" iS EHE Ж е ЗУ 6. 比较 (5.26) 与 (5.28) 
X. Hj = 间 有 转 置 逆 矩阵 的 关系 


«4-4; (6.29) 
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因 比 ,只 要 将 约 化 后 的 坐标 或 指数 矩阵 = 转 置 , 即 可 得 出 三 
个 衍射 冰点 的 以 约 化 矢 为 基 的 指数 ， 

为 了 使 初 基 尔 量 问 的 淆 角 变 为 全 是 锐角 或 全 是 钝 前 〈 包 
揪 直 角 ) ,一 般 采 用 ssas Ж ЛЕЛЕ ХРАНЕ, dp 5135315117220, 
Аз (ер ЕНЕ, ЕНІ EAR. 这 种 方法 无 法 判断 哪 
На ы, ЖЕП НІНІ», 全 天 站 的 正 负 号 。 在 一 
正 陋 和 负 或 一 负 两 正 的 情况 下 ， 改变 一 个 轴 及 相应 坐标 的 正 负 
号 ,就 可 以 使 三 个 s; G2 D ЕНІНЕН ЦЕ, 

(3) 布 嘲 菲 单 胞 ” ”44 种 约 化 胞 与 14 ВИНЕ В att 
ЖЕЛЕУ Niggli Ж ЖИ, арр НЕА № № Ж 
3934 3€. XT Бух Я ЕВА 
阵 平 面 指数 分 别 用 ag 及 АЕ, 

ая-- а, (5.30) 

hg: WA, ` (5.31) 
АЕРДЕ 6^ up Ha RR ñu ЛВ ЫМ EO ЗІҢ ( 见 文献 
(351ЖГ367). 


2. 试验 、 测 量 与 计算 


从 上 述 讨论 可 以 看 出 ， 正 确 标 定 的 关键 是 要 能 找 出 
Niggli 4g rp s, НІ 的 内 在 联系 ,从 而 能 确定 约 化 胞 的 类 型 
及 与 其 对 应 的 布 喇 菲 鞋 胞 ， 这 就 对 试验 数据 的 精度 提出 了 较 
高 的 要 求 。 实践 证 明 , 衍射 竹 点 距 中 心 的 距离 R 的 测量 误差 
应 小 于 土 0,2 ЖЖ, RKA ФАЗЫЛ 60.57. 这 在 试验 
与 测量 方面 还 是 可 以 达到 的 。 但 是 旋转 角 v 很 蕉 测 准 , 误差 
有 了 时 达 士 3"。 另 一 方面 , 约 化 移 参 数 是 从 一 些 较 大 的 量 经 过 
约 化 运算 得 出 的 较 小 的 量 , 因此 误差 较 大 。 这 些 都 要 在 计算 
方法 上 采取 一 些 措 施 才能 克服 ， 

(1) 试验 ”电子 入射 试 验 提 供 的 原始 数据 包括 ， 和 衍射 党 
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数 ГЛ, ЕЕ v RETE РЕ R 及 其 与 旋转 轴 
间 的 夹 角 多。 衍射 常数 工 4 仅 影响 最 后 计算 得 出 的 布 喇 非 单 
胞 参数 的 绝对 值 , 对 Niggli 矩阵 元 闻 的 内 在 其 系 及 指数 的 正 
确 标 定 并 无 影响 ,因为 它 对 三 个 倒 易 矢量 的 长 r*=R/L4 有 
同等 程度 的 影响 。 换 外 话说 , 它 只 改变 约 化 胞 的 大 小 而 不 改 
变 其 形状 ,使 用 ТІСІ, Au 等 晶体 物质 做 内 标 可 以 提高 隐身 
КЕНЕН. TIME СЛОТ НЕР; ДЕР] RE HI S6 AME HR ТЖ 
EHRAM, МНЕ у. 

旋转 轴 的 具体 位 置 随 电 子 东 的 加 速 电压 而 改变 ， 又 不 易 
测 准 。 为 了 提高 试验 及 测量 的 精度 , 可 将 品 体 试 样 绕 入 射电 
CB 5.23 中 的 OO 点) 旋转 ,直到 衍射 程 点 2 与 旋转 轴 N S 
相 重 .在 这 种 情况 下 EER o fa 前 后 拍 的 两 个 电子 衍射 图 
PRATER 2 出现， 一 则 4,-0, = р", фа"; 后 两 
ТЕТЯ НЕ ДЫНИ Я, М 量 的 准确 诬 
较 高 。 二 则 以 盘点 2 РЕНО: R К. 2b Ж, BE pA ЗЕ 
中 心 的 租 对 距离 Ri 和 RS 也 容易 测 准 . 


Ж 5.7 和 钢 中 一 种 物 相 的 电子 
输 人 数据 R =13.10 R.=11.40 2,—6.00 


2 
2 
2 
2 
2 
2 
2 
Ж 


ее 
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(2) 测量 单 唱 的 电子 衍射 图 与 X 射 线 旋 进 照 像 都 相当 
于 一 个 合 易 点 隆平 面 的 投影 ， 衍 射 狂 点 儿 何 关系 的 精确 测量 
问题 也 是 相同 的 。 根 据 Buerger ӘН Еф 
PON ,角度 测量 的 精度 可 达 5 ,长 度 测量 的 精度 是 0.1 Ж, 
甚至 0.05 Ek. RETER M t ZEISS СЗ № 
ТАО Е ЕАО 1°, 游标 读数 是 0.17; ЖЕ 
的 刻度 是 1 毫米 ,游标 读数 是 0.1 ЖЕЖ, ЩЕ E A 
Ж кк ЭН] B5 BL RE ПЗЕ Ж), 由 此 计算 出 街 射 班 点 间 的 距离 ,这 要 
比 直接 测量 商 个 衍射 碍 点 间 的 距 高 准确 。 使 用 新 近 发 展 的 电 
ТЕР, нр З ево ВЕ ВЕСЗЗ39 

(3) НА ЖНДУЮМЕНЕБК, 直接 影响 约 化 计 
TA. 为 此 , 在 我 们 编写 的 计算 约 化 胞 和 布 喇 非 胞 和 的 EDCELL 
电子 计算 机 程序 中 ,不 用 或 不 直接 使 用 测量 的 vae. EHA 
ЖИЫНЫ», ЖЫЛА aom o7 fin —- 3° 开始 算 起 , 每 隔 1' 算 一 次 
约 化 矢 的 标量 积 s,,( 表 5.7); 从 中 找 出 与 最 合理 的 5; 值 对 应 
的 名 的 一 次 近似 慎 ， 这 是 比较 关键 的 环节 , АЖА 


indt mast iti Nm 
PHI,—67.10 PHI,—0.00 РНІ,-90.00 L1—27.20 
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Міші ЕН, РАЕН E e ІЗІН, JK h B 34 P 
Niggli 矩阵 中 ,有 两 个 s GS RRAS REST Ж, 经 过 
TUN XR ИА TRU ЈИЕ SE НЕ. РР =: (Зе 
力 相 等 或 全 等 于 零 的 12 种 Niggli ER ERRA БЖ 
的 . 3€ 5.7 给 出 钢 中 一 种 第 二 相 的 试 算 结 果 , 当 单 由 7* 变 化 
到 12" 时 , 约 化 矢 的 一 些 标量 程 有 相当 大 的 变化 ,而 3 ф=8° 
时 ,sf 六 的 绝对 值 都 比较 小 ， 围 黎 攻 的 这 个 一 次 近 伺 值 ， 
每 陋 0.1" 再 试 算 一 次 , 找 出 划 的 二 次 近似 值 8.3" (详细 计算 
А). ЛА 51155522533 5523259177512 0 可 以 断定 这 个 约 化 
胞 与 简单 正 交 布 喇 非 胞 对 应 . 对 应 矩阵 多 是 100/010/001, 
БЕЛЕМ {НИ Л И ЧЕЛЕ ЗЕ, 衔 射 租 点 的 指数 也 不 变 ， 

如 前 记述 , 约 化 胞 参数 是 出 一 些 数 值 较 大 的 量 经 过 若干 
次 约 化 计算 得 出 的 较 小 的 量 ,误差 较 天 ,如 约 化 计算 给 出 的 c< 
是 7.347 埃 ,而 下 面 给 出 的 直接 计算 结果 是 4.851 2. 35.7 
中 一 些 „(УВВ v 的 显著 变化 也 说 明 这 一 点 。 但 是 , 衍射 
兽 点 的 指数 都 是 整数 ,在 у 的 一 定 变 化 范围 内 ,指数 的 绝对 
ЕЖУ, RAAT ss GA) 在 零 附 近 变 化 引起 的 正 负 号 的 改 
ж. 因此 ,在 标定 了 衍射 三 点 的 指数 后 ,可 以 从 求 经 约 化 计算 
的 原始 试验 数据 ,直接 计算 出 布 喇 非 胞 参数 ， 对 于 对 称 性 不 
EFES НА нА Е, А = СЫНАН ЙА dob SER НІ 可 Tr 
НН. РЕНО 0 д, 得 出 的 单 胞 参 
数 的 准确 度 较 高 。 从 直接 计算 得 出 № а= 4,526, 5=5.191, 
c=6.851 埃 可 以 肯定 这 个 简单 正 交 晶 体 是 FesC( 居 射线 衍射 
测定 的 单 胞 参数 是 “一 4.524) 5 — 5.088,07 6.741 埃 )。 对 于 
单 斜 晶 对 的 晶体 ,可 用 三 个 街 射 萄 点 距 中 心 的 距离 和 一 个 来 
角 (7”) 直 接 计算 出 单 胞 参数 。 

为 了 得 到 正确 的 标定 ,除了 铀 量 的 准确 度 应 达到 土 0,2 毫 
米 和 士 0.5 "外 ,还 应 尽 可 能 选 距 中 心 较 近 的 低 指数 衍射 得 点 ， 
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这 样 , 约 化 的 次 数 少 ,si 开始 约 化 的 数值 小 , 由 约 化 计算 引入 
的 误差 相 应 减 小 。 
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нитки ТІН- "Un fp BR. d, Ez ERNA 
ЕНЕНЕ А эй, ña Pk. ТЕЗЕККЕ ПЕЙ рин ЖБ, DEAD Ya 
rh bae s Е, ЖЕ ДА ЭЕ EE RE Ян d е ИЖАУ Uf ERO 
多 射线 入射 进行 过 较 详尽 的 钱 究 。 常 见 的 金属 品 体 的 对 称 性 
较 高 , 挛 品 两 部 分 的 取向 关系 往往 可 以 简单 归结 为 接点 阵 的 ` 
一 个 低 指 数 点 阵 平 面 的 反映 或 一 个 低 指 数 点 阵 方 向 的 旋转 对 
FER. 挛 晶 在 您 属 晶体 中 也 是 普 遍 存在 前 ,可 以 概括 地 分 
为 生长 率 晶 和 形变 率 晶 两 大 类 型 。 熔融 金属 的 结晶 , 汽 相 或 
电解 沉积 以 及 固态 下 的 再 结晶 ,都 可 能 有 李 晶 生成 ,统称 为 生 
KEk. ЕЖЕН, ИА ЕЕ ТІ 集体 而 又 有 规律 
的 位 移 造 成 一 个 具有 不 同 取向 但 有 同一 结构 的 新 晶体 ,这 个 
新 晶 伯 就 称 之 为 形变 挛 晶 。 在 固态 的 相 变 中 也 往往 有 率 晶 生 
成 ,有些 属于 生长 挛 晶 ,有 些 属于 形变 ED., WERFEN 
属于 后 者 . 

面 心 立方 金属 晶 体 中 常常 出 现 生长 李 晶 ， 体 心 立方 金属 
量 体 在 低温 形变 过 程 中 有 时 生成 形变 挛 晶 , 而 在 六 角 密 堆 金 
属 晶体 中 , 这 两 种 率 晶 都 经 党 出 现 。 因 此, 关于 金属 与 合金 这 
曼 齐 体 学 以 及 和 射线 研究 早 就 受到 人 们 的 重视 5 和。 但 是 由 
于 试验 手段 的 限制 ,李冰 往 往 要 长 大 到 0.01—0.1 Ж 米 才能 
在 光学 显微镜 中 进行 观察 ,并 要 长 大 到 0.1 一 1 毫米 才能 用 XX 
射线 单 晶 衙 射 方法 进行 研究 ， 由 于 薄 晶 体 延 射电 子 显 微 本 的 
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Жыл № Е, ТАТЕ ер р РАН ЛЫ Su h 至 几 百 
ЕСЕН BU sa Pk ЕК ЫН Er HER ЭЕ py 3 ВОЙ 29, 
-JEEE ХІЖЕСЕ huy Bl 另 一 方面 加 深 了 我 们 
эЛЕ ӘМ ЕНТ. Hin 过 去 我 们 认为 面 心 立方 金 
RA rP B DOE RETE PE S BOUE EL ES fE Ж 7bix fh 金属 中 观察 到 形 
Жы, X An, b RE HE КЕ № ДӘР АШ А ХЫНА, 
ВЛАЖН. 

БЕНЕН Ах MAASAR 往 也 有 Жа 
Ж (Таісе conservating біс кр), КИ ЗЕ Вр Sd fE ЛАЯ 
关系 有 时 可 以 由 其 电子 衍射 图 直接 反映 出 来 , 而 X 射线 衍射 
方法 需要 把 实验 结果 画 在 极 射 赤 面 投影 图 中 , 才能 找 出 Ж 
的 晶体 几何 关系 ,这 是 用 电子 衍射 研究 挛 晶 的 另 一 优点 ,用 电 
子 衔 射 研究 挛 晶 的 方法 实际 上 就 是 标定 电子 入 射 图 中 基体 和 
杰 唱 两 套 衍射 全 点 的 指数 ,由 此 找 出 基体 和 灰 晶 的 E| E, ЛАШ 
向 的 内 在 联系 .由 于 电子 入 射 贸 中 既 有 基体 的 衍射 狂 点 ,又 有 
率 品 的 入射 姓 点 ,有 时 还 不 止 一 套 , 还 可 能 有 高 次 李 蝇 和 二 次 
ff BER IH EL, 因此 杰 蝇 的 电子 衍射 图 是 相当 复杂 的 ;号 ， 
为 了 简化 标定 衍射 蔓 点 指数 的 工作 , RURE TREERE 
点 阵 平面 指数 即 倒 易 阵 点 指数 的 变换 关系 及 其 各 ОА 
式 , 这 是 本 掌 讨 论 的 重点 , 

本 章 首先 简单 介绍 变 晶 的 晶体 几何 关系 (6.2 节 ) М ЛЕДА 
的 倒 易 点 阵 与 电子 衍射 图 (6.3 T) Ж ixi EIE RE AG ТЕ 
BRR EER Е, НОЗЕ Јуна ЕТТИ ЛЕА н, Т ЯРА АО 
Ji ik 3E SH 3E2E BUR LESE TRE, КАРЕ 77 i60 a ЖА 
26.438). ЕЛИ ESLA ES ra F MEE SABE > 
方法 (6.5 h), КАНЕ РЖ ДАЖ, o Br 
高 次 率 晶 现象 也 是 很 有 用 的 , 例如 外 延生 长 晶体 中 的 高 次 率 
dà. 
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6.2 SUE fÉ JU A 


挛 晶 是 指 按 一 定 取 向 规律 并 排 排 到 的 两 个 (或 多 个 ) dh 
体 , 我 们 可 以 通过 :一定 的 对 称 操作 使 其 中 的 一 个 dà fk 与 另 一 
个 晶体 相 重 . 一 种 操作 是 以 一 定 的 点 阵 平 面 为 Ecl Bi (САДЕ 
晶 面 ) 癸 镜面 反映 , 另 一 种 操作 是 绕 一 定 的 点 阵 27 Ta. Сіп fà 
НОЕ 60°,90",120° 或 180°, 其 中 以 旋转 180 "最 常见 。 这 
种 杰 唱 晶体 几何 关系 可 以 用 李 生 切 变 简洁 地 显示 出 来 ; 因此 
SALT P BLUR TE IRE T p= ЛЕЛЕ ДА BJ JL fai ЖЕ А BH ЛЕ di Bb ий 
ЕЛІН. 

Fd 6.1 ЖН ЖЕЛЕ НЕ ЙЫТ A R АШ, 它 代表 一 个 三 维 点 阵 
Во F SR TB СЕЛЕ SE BO, SP Кү ЗЕҢ ЧЕТ gà Ш, Th 
JE Une Jj EE gie. TH ТЕ DD kt Pa H E A D I B BT 
AB РЯ — n, 方向 运动 ,与 К, 平面 平行 的 两 个 相 邻 平 


Ej 6.1 切 变 率 生 的 示意图 
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Ti LAR ЛЕВ HIIS УНЕ, 因此, 阵 点 的 位 移 与 这 些 阵 
点 到 К, 平面 的 距离 成 正比 。 一 般 说 来 ,两 个 相 邻 平 面 上阵 
点 的 相对 位 移 小 于 方向 的 单位 重复 长 度 ， 李 生平 面 天 :的 
Ма ЕНІН T. 构成 的 平面 (MEA 6.1 的 平面 ) 一 般 称 
为 切 变 平面 ， 

李 生 的 切 变 关系 还 可 以 用 一 个 单位 球 在 均匀 切 变 前 后 的 
变化 加 以 说 明 . Я 6.2а 是 这 个 单位 球 在 均 句 切 变 后 变 成 一 
个 椭 球 的 示意 图 。 基 中 有 两 个 通过 球 心 的 大 辆 在 切 变 前 后 役 
有 了 畸变 ,一 个 是 率 生 平面 К, 另 一 个 是 五 *。 ВУИ, E 
щщ K, 没有 转动 ,而 平面 K, 由 原 米 的 位 置 转动 (x 一 4 ó) 到 新 
的 位 置 K; 但 是 K, 与 КЕ НЯ 2 ó # UJ ЗЕ 前 .后 并 
没有 改变 。 除 了 平面 К, К, ЕЖЕ 0, 外 , 平面 K. 
Ж К, 上 的 9 方向 在 挛 生 切 变 后 也 没有 酷 变 ， 因 此 它们 都 是 
描述 挛 唱 最 体 几何 关系 的 重要 参量 。 

李 生 切 变 生成 李 唱 的 前 提 是 切 变 前 后 晶体 有 相同 的 点 降 
和 结构 。 显 然 , 只 机 有 三 个 不 在 同一 平面 上 的 BEA 量 在 切 
а К; АЕ, KATE, 点 阵 就 不 会 改变 . КАК, № К, 
在 切 变 后 无 畸变 ,这 两 个 平面 上 的 任意 矢 量 的 长 度 都 不 变 ， 
RUE К. 上 的 任意 矢量 在 切 变 前 后 都 与 К, 有 相同 的 夹 角 ,但 
RA mT K, E Bb tek 2 Et fE DJE BER THI 6532 5. Я 
EREN 45 K; ЕКЕ X RICE DJ S ТҮ A ІН 9 36 f. 
ШЕК, 及 w ЖЕН ЖЕНЕ, 我 们 就 
FAEK, 上 任意 选择 两 个 点 阵 舌 量 0Q 及 OR, 它们 与 
(QP) 一 起 组 成 一 个 不 变 系 (图 6.2b)。 李 上 生 翅 变 后 ,OF, 00 
K OR #5) OP',OQ' Б OR’。 由 于 点 阵 本 身 有 对 称 中 心 ; 所 
以 ОР" 与 OP” 是 等 价 的 矢量 (指数 相同 ,方向 相反 )， 这 些 笑 
BRE K 及 K; 这 两 个 大 加 上 , 切 变 后 长 底 不 变 。 由 于 
<ООкг- Оо ОК, РОО = РОО’, POR-—Z P'OR', 
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һ 
DP 长 度 =1 STARA 
бе2ОРсог2ф аон стон 
=200и2ф ZP0Q= ДР"ОФ 
POR= ZP”*OR: 
КІ, % 为 有 理 数 


e 
LUE B 
LOOR= ZQoR 


ZPOQ-;P'OQ* 
ZIPOR-ZP'OmR* 


Kao; p pB EB 36 
图 6.2 зан а! 
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ЕЕ eje Ae. ARE ТОЖЕ БЕШ Я Е, 不 
IJ Ex ra fg 266, ОР,00, OR 这 三 个 点 阵 舌 E 与 切 变 后 
的 ОР’ (OP”),0Q”,OR” 间 的 对 称 关 系 是 ， (1) 以 К, ж 5 
面 的 反映 或 (2) £S K, 2 ON 旋转 180°. K, # ЛБ 
Ti, ELE НАУА А De aE КЫ ОМ 称 > 
晶 轴 , 以 它 为 二 次 旋转 对 称 轴 的 率 晶 称 为 旋转 率 晶 ， 辐 理 , 如 
果 K, R. m 的 指数 是 有 理 指 数 ,我 们 可 以 在 К, 上 任意 选择 
W AT AE AK OQ 及 OR, 它们 与 m COP) — 起 组 成 一 个 不 变 
系 (图 6.2c)， 李 生 翅 变 前 后 点 阵 矢量 的 对 称 关 系 是 ,(1) 3% 
WEHA n 旋转 180° (OQ 及 OQ", OR 及 OR"),(2) ДЕ, 
正 交 的 平面 为 镜面 的 反映 (0Q 及 OQ" ,0R 及 он”), Рі, 3E 
唱 可 以 分 为 两 类 , ТЕЗ, ТОЕЛ К, 及 7 是 有 理 指数 ,在 
ЕЖЕЛ K, Жз ДЕННЯ. 

应 当 指 出 , 挛 生 切 变 前 后 点 阵 不 变 并 不 等 Ta 体 结 构 不 
变 ， 点 阵 本 身 有 对 称 中 心 , 而 晶体 结构 的 对 称 群 中 不 一 定 包 
括 对 称 中 心 。 在 无 对 称 中 心 的 和 情 襄 下 ,在 挛 晶 关系 中 ,除了 均 
和 名 切 变 产生 李 晶 点 阵 外 ;还 要 包括 单 胞 中 原子 位 置 的 重新 调 
整 ,才能 得 到 晶体 结构 相同 的 池 晶 ， 在 这 种 情 Я, Г, OP' E 
OP" 就 不 再 是 等 价 笑 量 ,从 而 以 K, 为 镜面 的 对 称 操作 与 以 
K, 的 法 线 ON 为 二 次 旋转 轴 的 对 称 操 作 并 不 是 等 效 的 , A 
此 有 必要 把 反映 李 最 与 旋转 率 晶 区 别 开 来 这样 就 有 四 种 这 
Ba ORA 

(0 以 率 晶 面 五 : 的 法 线 ON 为 轴 的 二 次 旋转 ， 

(2) MERE к 为 镜面 的 反映 ; 

(3) ДУБЫ m 为 轴 的 二 次 旋转 ， 

(4) АРЕН 7: 的 正 交 平面 为 镜面 的 反映 。 

HETA ДЕЛА 33: K, Ж 7 8 K; М, Wa =, 有 时 
xp nf BET Л, ЖЕДЕ dà ся, ИН ГЕ 晶 系 的 a 铀 在 形变 后 
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产生 的 挛 晶 有 下 列 几 种 情况 7， 


К, K, LA т, 24 


(130) E110] 81930” 


- (112) 82430” 
837307 
80940” 


在 有 对 称 中 心 的 上 晶体 结构 中 , 我 们 无 须 区 分 БВ д 
МЕДА. ЕН РКХ, 情况 也 是 一 样 。 这 样 就 
只 有 了 两 种 对 称 关 系 , 一 种 是 以 李 唱 面 K , 的 法 线 ON ЯН 
次 旋转 对 称 关 系 ,一 种 是 以 切 变 方向 5 为 轴 的 二 次 旋转 对 称 
关系 。 在 对 称 性 高 的 点 阵 中 ,这 两 种 榨 МАНА 也 可 能 是 
等 效 的 ， 例 如 ,在 面 心 立方 点 隆 中 ， Ki = (111), =[1121. 
由 于 在 立方 晶 系 中 , 挛 晶 面 E, БК ШОҒЫНА Bh 有 相同 的 
жала, 所 以 一 种 挛 晶 方式 是 以 [ll11] 为 二 次 旋转 轴 ; 5 — 
PERYA [112] 为 二 次 
旋转 轴 . [110] 5 这 两 个 轴 正 
交 , 构 成 如 图 .3 所 示 的 三 个 
正 变 的 点 阵 方向 。 绕 [111J69 
180 "旋转 将 位 于 图 56.3 平面 

下 方 的 阵 点 卫 转 到 图 平面 上 方 
的 了 位置; 绕 [12 的 180" 旋 
转 将 阵 点 三 转 到 图 平面 上 方 的 [01] 
Tz 位 置 内 于 [110] 是 二 次 施 。 图 6.3 在 立方 点 阵 中 ,1 这 
转 对 称 轴 , Ti ҚТ, ЕЗ, Ұятазсиленжа жін» 
Васи amia E 
кетті. 
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6.3 S M A RES 
电子 衍射 图 "9 


一 般 说 来 , 李 蜗 电子 入 射 图 的 分 析 实 际 上 就 是 可 НВ 
点 阵 的 分 析 。 如 前 所 述 , 晶 体 点 阵 与 其 倒 易 点 阵 属于 相同 的 
辅 系 ， 晶 体 点 阵 中 有 率 晶 关系 ， 相 应 的 倒 易 点 阵 中 自然 乌有 
3E dà ARS ,晶体 点 阵 中 的 挛 卓 关系 可 以 用 二 次 旋转 对 称 描述 ， 
率 晶 的 倒 易 点 隆 自 然 也 可 以 用 同一 对 称 轴 的 二 次 旋转 操作 得 
Ш. ЖАЙ, Е-Е г" НЫЕ БЕГ Же 3E Rin 
或 切 变 方向 0. 旋转 180° 后 成 为 挛 晶 的 同名 例 易 矢量 кг Я 
易 阵 点 ifzz。 根 据 6.2 池 中 列 出 的 四 种 挛 晶 情况 , ЛЮ 
易 矢 量 也 有 四 种 相 庶 的 情况, 见 图 6.4, 

如 果 只 考虑 电子 衍射 图 中 衔 射 薄 点 的 几 何 关系 , 也 就 是 
愉 考 虚 倒 易 阵 点 的 几何 意义 ,由 于 点 阵 有 对 称 中 心 ;这 四 种 俩 
易 笑 时 的 对 称 关 系 也 可 以 简化 为 两 种 旋转 对 称 关 系 。 但 是 ， 
如 果 蝇 体 结 构 无 对 称 中 心 ,结构 因数 F. >C F ут, 也 就 是 倒 易 
РЕ ВЕТ RETS , RIEA DEK RREN БЕ 
ЕДА, ФА Еа T4 5:B Bx ИТ ЖАНАТ 指数 标定 、 
К ар ЭЕ 38 SF JL fef В, НЕ. 54у 3X ЭН p aa 

ЖИВЯ Е куб ЗЕ de ЖИК Е 3y n] dede 180° 就 可 以 得 
UAE d P AR E BE ДЖ Нее da B T 射 图 的 基础 . 
Bj 6.5 a 是 碳化 物 M. C; Pr rH ER да: 

(1) S IAE ЖНЕЯНЕЫ Е, 

(2) 0 K +3 ЕЖА: 

(3) +1,+2 E ЕЙТЕ АҢ, FAR 察 可 以 看 
HE ROM іар SEO 及 土 3 ЙЕНЕ Ау 1/3. 

жаям ны 73 se [110 1848 41 B9 a5 f ТӘНІ, 
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Mir ж 
а AFRE К, tk ils ELM b pin 为 轴 的 二 次 施 转 


с ИУ ЖЖ d 以 1 的 正 交 平面 为 
шы 镜面 的 反映 
图 6.4 ЖАК Я 


PER EC ES] 6.5 b, 

6.5 b 中 的 圆 点 是 基体 (110)" 树 易 平面 上 倒 易 阵 点 的 
分 布 , 绕 [111] 轴 旋转 180° 得 出 挛 晶 的 例 易 阵 点 , 用 图 Ж 
示 。 显 然 , 绕 [11 了 3 旋转 180° ВЕНА fo ЛЕ дй JE E d 
只 不 过 是 指数 的 顺序 符号 不 同 而 已 (在 这 个 具体 情况 下 , 指数 
顺序 相同 , 竹 号 相反 7， 在 0,3 B EARRAS a Ж 
晶 轴 的 指数 НОКТО НАК Khi = 3 n(n 是 整数 ) 的 关 
系 , 基 体 与 挛 晶 的 阵 点 相 重 ;而 在 土 ]; 土 2 层 上 Hh+ K+ LI 
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24 HS 
Ф Ф Ф Ф е ә Ф 


113 
ес eo eo әс фо әс 


oe. 


[112] 


b 
图 6.5 М.С, ааа) 及 其 指数 标定 (b》 
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分 别 等 于 3 n Ж1, ЖЕ ОНА 11117) 的 位 移 ， 这 


与 图 6.5 а 中 的 率 晶 衡 射 竹 点 出 现 的 规律 是 一 致 的 , 进一步 
的 分 析 见 6.4.2 45, 

ВАА УЖЕ, ЕН ДАН ІНІН Ей 
дЕ АО, ІАЕ ААБ, EAM H KL 不 与 电 
TREZ. В РАТА ННН ВЕ НАКА. ВХ 
Е — Hi РРР rp SEPA EAE НЕ, 却 也 很 难 直接 看 
UA CL BLA А ЗЕ Ж (ЯП 6.10). 为 此 有 必要 导出 基体 
СЕЗГЕНДЕ ЖЕ ЛУ ЭСА, E 此 来 分 析 李 时 的 电子 衍射 图 

标定 李 晶 电子 衍射 图 的 方法 基本 上 可 分 为 两 种 类 型 .一 
种 是 以 基体 的 例 易 点 阵 为 基础 ， 把 挛 晶 的 МВ 易 阵 点 经 过 
指数 变换 成 为 基体 倒 易 点 阵 举 标 РО, в, М — ЖЕ Е 
Ж 得 出 基体 与 挛 晶 的 合成 倒 易 点 阵 。 E EER vw)" 
МН E Aya а Яве КА 与 基体 倒 易 阵 点 都 请 是 衍射 
条 件 ; РЕКИ ТА. 仍 以 图 5.5b 为 
TU ELSE 2E A É 111» 鲍 易 阵 点 经 过 指数 变换 后 在 枯 体 例 易 点 


降 中 的 坐标 是 本 去 号, 也 就 是 -1[ii5], 因 此 它 出 现在 原点 到 


基体 115 倒 易 阵 点 前 三 分 之 一 处 。 它 的 誉 标 还 可 以 写 为 002 
+ 半 [Iii], 也 就 是 从 基体 002 |4 III 方向 移动 二 单位 ， 即 在 
002 至 111 例 易 阵 点 的 三 分 之 一 处 。 这 种 方法 需要 把 榨 晶 的 
倒 易 阵 点 逐个 地 变换 成 基体 倒 易 点 阵 中 的 坐标 。 另 一 种 方法 
是 根据 挛 最 的 晶体 几何 关系 ， 把 基体 的 党 带 畏 [xpz] 变换 成 
Эра а SE RR. [ztoto9， 根 据 晶 带 定 律 绘制 基体 的 《kom)” 
£8I 5 3E im E 25 В Qu vw AREE, 按 — Е НЕЮ 
来 ,就 相当 于 晶体 与 挛 晶 的 侣 成 电子 衍射 图 МАЙЯ 6.5b 为 
SER :首先 画 出 基体 的 (110) 倒 易 平 面 ,如 图 中 用 实 线 画 出 
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的 平行 四 边 形 表示 的 二 维 点 询 。 基体 的 唱 带 轴 [110] 与 挛 晶 
办 [111] 正 交 , 绕 [111J 转 180^ 26 y [ 110]. 绘制 挛 晶 的 (110)” 
倒 易 平面 ， 如 图 中 用 虚线 画 出 的 平行 四 边 形 表 示 的 二 扒 点 
列 . ЕЕЕ Та EAE REB) 111,222 等 例 易 
ВЕБ БУ БУ ЖЕ АННЫ ЕНІ БЕЛІНЕ, 就 得 出 合成 的 侄 易 点 阵 
及 电子 衍射 图 。 

应 当 指出 , 在 立 肯 晶 系 中 点 阵 平面 手数 与 其 法 线 去 向 的 
指数 相同 ， 它们 的 李 晶 变换 公式 也 相同 , 这 是 一 种 特殊 情况 ， 
不 利用 于 其 他 晶 系 ， 在 6.4 节 中 ,我 们 先 用 立方 晶 系 的 简单 
情况 说 明 这 两 种 方法 的 具体 应 用 , 然 后 在 6.5 节 中 再 讨论 其 
fb dà RR EHE. 


6.4 run Жи 
衍射 图 的 分 析 


6.4.1 ЖЕНА 


立方 晶体 的 特征 是 点 阵 平面 与 其 法 线 有 相同 的 指数 ， 例 
ЗАНОН КГ) АЖЫКЕ], — НЕДА СОН КІ)» 
Сш, и PA SSL H K L. J$ 180° HH 3 EE ñ B B| ЖЕ» 
АСЕ ОРТА ЕЛЭ Я АНА ТИНЕ eds 
有 利 的 ， 

图 6.6 是 立方 晶体 倒 易 点 阵 中 倒 易 阵 点 的 李 蝇 关系 示意 
图 .GG 是 基体 的 如 LER, Gr AREE dà 中 相应 的 倒 易 阵 
点 , 它 在 率 晶 倒 易 点 阵 中 的 指数 也是 及 如; 为 了 与 基体 的 同名 
合 易 阵 点 相 区 别 , — Ж 用 л, Жл, М BERG G; 以 
[HKL] AMER УНК. 为 了 得 出 基体 与 挛 晶 的 
ARA DAE ,我 们 需要 将 率 晶 倒 易 阵 点 的 指数 АГ, 变换 成 
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CFT 
图 6.5 БЕНЕН ФБА 


基体 倒 易 降 点 中 的 指数 КГ, 


在 基体 倒 易 点 阵 中 ,二 的 指数 是 ВАТ, G AER En, 
KC—r*)- (—1) —r£-n f, 
(НА KA LI) HA + Kk FLU, 
M GG, 1 ЕНЕРІ. 
Ай д rT 
Н K L! 
УЕ Au. 求解 得 ， 
А 2H 
А-а EE RT (НАЧ Kh+ LI), 
._ 2 К 
А тет үт НЛ + K+ Li), (6.1) 


24 
Mt ЕНГ (HA Kk+ LL). 


Жәлил dh rh E B BB АҚАН, 转变 为 A f fal 5 
AFER HEN РГА. Fix e ЖЕМ, ЖЕ M ДУЗ, ИЕ 


“253. 


ЗЕЕ РЯ ДАН. 

а) AFEA aE 8 WO3F m ҖЕ ТЕЛНЕ], 所 以 
(6. 1) OS ABEST Та fet O82) АЕ ЕЕ ER 
ИНЕТ ити ] OE REI ARR DI PS p ВЕ Н. 

(2) 推导 (6.1) 式 时 我 们 假设 基体 与 挛 唱 是 以 [HKLI 
为 旋转 轴 呈 二 次 旋转 对 称 关系 , ЖИ ЕН. 从 图 
6.8 可 以 看 出 , АВ БЕ Cr 也 可 以 团 作 是 基体 倒 易 阵 
FG (3E S I CH. KLERK, ВОЗЕ BE RAT, НИ Gy 的 
指数 应 改 为 R8iz。 由 此 可 见 ,在 反映 率 晶 的 情况 下 ,(6.1) 式 
中 右边 各 项 的 符号 应 反 号 . 

(3) 无 论 是 二 次 旋转 对 称 还 是 反映 对 称 关系 , 基 体 与 李 
哩 都 是 互 为 挛 晶 ,因此 (6-1) 式 也 适用 于 把 基体 的 倒 易 点 阵 中 
ПЕ СЛЕ у Ена B9 ӘЛІМ ЕНЕ. P oo ЖЖЖ, Я 
是 在 为 了 与 基体 相 区 别 时 才 使 用 ; 而 上 标 : Я 是 表明 指数 经 
过 一 次 牵 吕 变换 ,可 以 是 基体 的 指数 ,也 可 以 是 这 上 唱 的 指数 ， 
БЖС 也 可 以 用 来 表示 基体 的 便 易 阵 点 变换 成 李 唱 倒 吻 
点 阵 中 的 指数 。 БІН, 基体 的 正点 降 舌 量 的 指数 uow, Ж 
ЖЕ НЕ КАЕ НЕ ири”, 


6.4.2 用 基体 的 倒 易 点 阵 进行 分 析 


а: 易 点 阵 中 的 指数 ， 
就 可 以 和 基体 的 倒 易 阵 点 一 起 进行 分 析 ， 下 面 先 讨论 面 心 立 
方 晶体 的 情况 ,接著 讨论 体 心 立方 晶体 的 情况 ,着 重 说 明 两 者 
Ду и ЗРЕНИЯ ЖЕНЕ. 


1. 面 心 立方 品 体 
在 面 心 立方 金属 中 , 蛮 晶 面 是 {111}, 切 变 方 向 是 (112>。 
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В+ К 123, (6.106060 
'- А+ He KE Ll), 


je SK (Hh+ KA LO, (6.2) 


ГЕТЕ (Hh+ K-- LED, 


当 Hh+ КАМАЗ n;(6:2) 式 可 写 为 


A 二 一 和 + 2 nH, м А Н 
#=-—А+2пК, В {А |= £# I+ 2 А 
Г=-1+ 2nL, г H L 


这 就 是 说 ;在 Hh KR Ll= 3 п UU F ERAI hkz PM 5, 
БЕЛЛА ТИЕ ДАЛЫ 2 nC111> FREE SEDE TS, H 
达 另 -一 个 基体 俏 易 阵 点 处 并 与 其 相 重 , 不 产生 新 移 ЯТЯТАЕ 
A. Bin щ НЕГ= 11f1, 率 晶 的 115 倒 易 阵 点 与 基体 的 333 
便 易 阵 点 相 重 ， 因 此 在 图 6.5 中 的 Hkt K+ L1= 3 n Jš E 


RA- FHH. 
a Hh+ КЁ+ Li=3 nti ltt, а= А+ 2 aH rH 


м % H 
ШЕШЕ | 
r H L 


从 ВЫ НН n Ж1) EKOR Яя @ S S — EH B DE UA 
НИ, {н ЕАН дн EREHE AN 


BM. ЗАНЕ ВЕ А СНК уру АО 
HEIDAR. Andi C8 de НУРЕ 6.5 йу АА 111 48 
Я, ЕЖЕКЫ Е ТЕА ЕНЕ 111 + 
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Н 
К 
1, 


1 
+% 


ааш- 5 ГАСЫ 0024-2110). Bb 
图 6.5 Фй HA-- 4+ LUS 3 n 的 层 中 ,在 ЕН 
[JOE BAIE A. 


按 这 个 选择 规则 作出 四 套 1D АНАНЫ ЕН 
昂 点 阵 全 加 起 来 的 总 倒 易 点 阵 如 图 6.7。， 应 当 指 出 , 这 种 图 
象 并 不 具有 基体 便 易 点 阵 单 胞 的 可 重复 性 ; 但 却 能 直接 反映 


出 李 蝇 的 合 易 阵 点 符 落 在 基体 的 出 易 阵 点 的 -<111》 Rh. № 
然 ;如 果 (uvw)" 倒 易 面 上 无 <111>", БЕ ЩИ ЛЕ ia tF E lh 


N Á 
SQ 
VN 


м 


5% 
ES 
/ 


E 


图 6.7 pir A ROCA Rar ао" 
(AH EGEPAS ОЛЕШ НЕЕ, елікті 


Жажа И ЕШ БАЛЕ Да ВРЕЛ. ИЕН (001) ЕУ 
Де к LS EE лур ts ЕНІ ОА ЗЕ, ТЕПЕ ЛЕНЕ A L00116 
jr E РУЯТ ФИ BUS НА 5 ERE SE d; же ЛЕ ña TE CE ВЫ ТЇ 
ВЕНЕ. DE H T ñ k ТЕ ЖЕ KAMRE ЖЕ, ПАРА 


+$ o НЕК РЕ УЖЕ а) 处 的 李 蝇 倒 易 降 
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жана ЯНВ, = АЕ EA E 4095, 图 6.8 就 
是 (001)*" 上 的 基体 合 易 阵 点 分 布 及 在 了 《111> 处 Foz da IAS 


Be C011 ait BERG A REM 220 Ab. EH 6.8 b ЯТ 
гле гоог но АТАНА DT Sce IHE Re A 
БЕН CUATRO bot de 2220200 E 
БАЙТ ЕМЕН НАН As 00 TJ A BERE 


ož 

s пиа 
о (DFA 
ОЕ 
* GO) 
e = 


图 ев зерт) LARE" 


2. tbir ai 


ЖУН £ BE I Sd ТЫ (112) , ЛЕН ЕСІ ЛЕН 
与 面 心 立方 金属 相反 。 由 于 Н?+К?+1Л=6, (6. Xt 
为 


M=—h++H(Hh+ КА+ Ll), 
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#=-—4++K(Hh+ KA и), (6.3) 


r=-—1++L(Hh+ K& Ll). 
24 Hkt K&+ LI 3 ntt (6. DENEA 


h'=—h+ xH, к А н 
Х--ағаКк, Ш |=] £ I+ > ; 
ї=—1+ пг, Г H L 


5T {> ЛУ dz rh yfi E, 2H HA K+ Li= 3 n, ЖА 
ВАБ ВЕН ЫЕ ЕВО ЕАН, 不 会 产生 新 的 挛 晶 衍射 
AA. 

当 Hk+ KEk+LI= 3n 土 1 时 , (6.3 


k'=—h+ nH -H, 


E= — + nK xlix, 


М--4- nLilL . 
ЕСЕ КІУМНЕНЖСІ2», 为 了 与 面 心 立方 比较 , 我 们 令 
H KL=11, EX CS X) 


j-—h*nil, k=—h+ (nt DFE, 


к= a 11, 或 #=—#+(я+1)+®, 


1 : 2 
ГЕО; 1=—1—2 пж, 


”前 一 个 表达 式 中 的 位 移 项 是 [nm， —(2л®1)]#--[111]›л, 


п,- (2п ПЕС 为 奇数 ) 或 是 两 偶 一 奇 (= 为 偶数 )， 
此 非 体 心 立 方 晶体 的 面 心 立方 倒 易 点 阵 中 允许 的 点 阵 平移 所 
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Ж. ARER Pt MEL, 2i1,—22]* Z(111]; 


nti, nti,2n Жа (л 为 奇数 ) 或 р 9—18 (x 0018 
Жж) Xk AE TH D БЕЗДЕР. ІХ 
жала UM HE dà ВОВА ЗЕ px ШЕ АИ — ЕЕ 


AERE CERE E Tik ek +-2{1111= e 12221), 


只 不 过 这 里 的 重复 单元 不 是 [111] 而 是 [222], 这 是 因为 在 面 
心 立方 倒 易 点 阵 中 ,111 倒 易 降 点 不 存在 。 从 这 个 例子 还 可 看 
出 ， 体 心 立方 点 阵 的 (113) 挛 晶 与 面 心 立方 点 阵 的 (111) 李 最 
TE ipm EL, xk XE SEI ЖЕ 很 高 的 一 个 特点 ,我 们 在 
6.245 6.3 的 讨论 中 已经 指出 [tt1] 旋转 2E A 55 003825 А) 
[1121 $e А de S. ДЕ 6.5.1 35 Ра 
的 矩 降 分析 中 ， 我 们 还 要 进一步 说 明 这 个 问题 ， 


6.4.3 ХЗ РЕНН Я ARE 
进行 分 析 

这 种 分 析 方 法 是 以 率 晶 的 晶 带 轴 [z к ТЕН ОР 
E, 

(1) 首先 确定 基 体 的 晶 ЖНГ ише], MG. D AT 算出 
1536347892 АЛЫ sw], ЖАЯ ER BO, Гира 
就 有 几 种 可 能 的 解 ; 

(2) 分 别 绘制 基体 的 Quew)" X 3E dà Bro "T НУ 
(ену, АНА ТЕРМИН, Л F sü E — в 
Cu'v'w') Fo n En RR, 

(3) 将 基体 的 (uvw) * 5 25 dà 的 vw)" 按 一 定 取向 
关系 全 加 在 一 起 , SUE VIDE SS A RR Uo E mr Y in d ER. 
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270 UUW | 
图 6.9 сот BH 6.10 [1103828 


W THE EER НН Sk Б ЛЕ ДӘ ЖЕ ЖИ (ару Ж. Ak 
Ят Ж dE BD ER Ik Е, АН AERUS 
旋转 180^f$ B9. ЖЕЖНДЕ НЕГ 001], M BH 6.9 可 以 
看 出 、 四 个 {111} 肝 线 [001] 旦 四 次 对 称 分 布 ， 四 #h3E а >ë 
全 是 等 效 的 , 率 晶 的 日 带 轴 属于 同一 <z yz> 类型 ,因此 
只 有 一 种 率 晶 关系 ， 如 基体 唱 带 轴 是 [xpo], 在 C001] 标 准 极 
射 赤 面 投影 图 (图 6.9) 中 ,uvo АЛЕН E, C111] E[uvo] 
跟 [I11j 与 [R50] 的 分 布 关于 [L091] 成 二 次 旋转 对 ЖА 
[111] 及 L111] 为 卒 最 轴 得 出 [&wo] 的 两 种 杰 品 关系 是 等 效 的 ， 
李 咒 的 吊带 轴 属 于 同一 之 ww'w' >, AE, ALI] AUIL] 
ЭЗЕ аа ІН ҘА ВЛЕ XR b jk ES, АП dà Ж S 
ЕРЗ-<иуе>. Bak ШЕН РНН T — 0 
АЧ. РЖ УҒА. ЕДО hE uuw], 
在 [110] 标 准 极 射 赤 面 投影 图 (图 6.10) H, шие 坐落 在 ЖЕМІ 
Ее АГП] [ви ПЕРИ 
旋转 对 称 关系 ,以 [L111] 及 [111] ЖЕ На Нине] 的 两 种 
李 晶 关系 是 等 部 的 ;而 以 L111] 或 [111] 为 李 晶 轴 得 ІҢ ds de 68 
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RRIS OD EE ñb B ЗНУ 两 个 绝对 值 
нен, АЯМАС, ПАЗ ЕАН 数 既 不 相 
ALE 0 BF, НЕЕ нА 2690, 

其 次 举例 说 明 这 种 分 析 方 法 .图 6.118 是 碳化 物 М.С, 
的 电子 衍射 图 , 相交 成 80* 角 的 两 组 强 衍 射 点 列 组 成 二 维 点 
Я. 简单 计 算 指 出 , 垂直 点 列 相当 于 200, 400,600, AI, 
接近 水 平 的 点 列 相当 于 111,222,833› e) Я. 但 是 立 Бай 
ЖАҢ (200561110132: 54.747, Fl 6.114 中 的 接近 80° 
的 夹 角 显然 与 此 不 符 , 这 就 排除 了 111 点 列 与 200 点 列 同属 
于 一 套 电 子 入射 图 的 可 能 性 ;而 很 可 能 是 两 赛 电 子 衍射 图 登 
加 在 一 起 。 由 于 立方 唱 系 对 称 性 很 高 , 有 一 些 指 数 不 同 的 衍 
SE BER (BLA HR. йр 358 Б 115,600 5 442,155 与 117 Ж, |F] 
ВЕРА LEX РИНЕ, ЗП РАЕН TAHA. 

{Пи ЖИЕ в yp 5 90 EER 200 衍射 
点 列 ， 它 与 接近 水 平 点 列 上 的 强 衍射 151 (3555534338) 构成 
[015] 晶 带 的 电子 衍射 图 (图 6.11c)， 以 111>> ЖЖ да, 
ЗЕЕ 69 [015 ] 25 B JR 3E EZ 89 35 8 a La" TRE 

"E Ah [HKL] [111] [11] [111] [1111 

жа ГН vw) [8117] [8117] [431] [431] 

2 Wil £x t oc B АН Т ЯР, ЖЕ ЖЫЕН АГ 431168 
带 的 衍射 图 (图 6.11d) 与 图 6.11a 中 接近 水 平 的 点 列 及 垂直 
Я] 05231154 8E (2445 ЗЕНА Я 600 ЖЕ) 构成 的 
СЖ ЯНА, Жану 333 БЕП 151 НЕ. 基体 与 
(111)3E RAH 16 £89] Ep, EE ка FRIES DR 

ЗЕРЕН ОБ] GIDERRA pO b ат) 


600 234 
151 833 
8102 8 102 
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按 土 述 AADL-A'AU 指数 相 重 关系 将 图 6.11c 及 6.11d & 
咎 在 一 起 就 得 出 合成 的 电子 衍射 图 (图 6,11lb)。 应 当 指出 ， 
[8102]* &(015)* ROID HR 0015)" RAID 上 都 
有 8102 倒 易 阵 点 ,但 是 它们 不 相 重 ,而 是 基体 的 8102 НЯ 
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Bj 6.11 М.С, ААУ НЧА t 
ФЕЯ 
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ықта А8102 倒 易 阵 点 相 重 。 在 李 晶 关系 中 ,只 有 李 晶 轴 
ж 5 ы БӨ БЕ ТЕ ЖЕ ЧА E fa ЛЕ А Н ARER. 
B] 6.11 ан ВЕРЕ МВ ІНДЕ ОЯТ 射 的 结果 ， 
ЮЕ 6.11 b. ШРИ, E 6.11 a de rb 2E FARBE 111] 联系 起 
ЖӘЕ ТУ RETARA 尽管 从 外 观看 来 für EE 
БАЙЭР ЖЕҢЕ ЕЖУ RE 是 一 个 单 唱 体 的 电子 
fist B. | 

6.12 а ЯРА 5 — ER XLI EO e T4854. 图 ,其 
Фо pss ТЕН — ЕН АО ДА 体 几 何 关系 有 三 
种 可 能 ， 

(1) АВЕ ААА, 

(2) АНКЕТ На, 

(3) 基体 与 共 格 析出 相 的 入 射 图 ， 

第 一 种 可 能 性 已 在 第 五 人 章 中 讨论 过 。 在 这 种 情况 下 ,两 
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ЗЕЯ def d ЛЕДИ ЖЫНЫ, 由 两 套 衍射 图 确 
定 的 两 个 晶 带 轴 应 比较 接近 。 在 对 图 6.12a 进行 具体 标定 
时 ,这 种 可 能 性 很 容易 就 可 以 排除 ， 我 们 先 将 图 5.12 a 中 在 
边 的 密集 竹 点 (与 低 指 数 晶 带 对 应 ) 标 为 面 必 立方 体 的 [013] 
嚼 带 的 衍射 图 ,这 样 , 竹 虚 4 的 指数 是 131( 图 6.126), А 
XE EI 6.12 a 中 右边 的 矩形 点 列 按 第 一 种 可 能 性 标定 ， 衡 射 得 
A B ETRU H. AF ОВ 5 04 Е, СЕНИН 数 只 可 能 
是 224% 422, 相应 的 晶 带 轴 是 [714] 或 [487]。 它们 与 [013] 
晶 带 轴 相 去 甚 运 , 第 一 种 可 能 性 显然 是 不正 Ип. 第 三 种 可 
ВЕЛЕЖНЕ 7.3 地 中 讨论 , 共 格 析出 丰 往往 伴随 有 较 大 的 点 阵 
畸变 ,从 图 6.12a 中 衍射 竹 点 的 清晰 程度 来 看 ,这 种 可 能 性 也 
^x. 

ЖЕТЕ d (TRE ЕБХН ВТ ЕЕЕ ТЕН. ЕМДЕ 
ТРУ RESI АЗН e TE. ВЕЕ ВО EE: 
Гоїзт 131 ЯТАН 111) а d s n d Ж. 

аак] [1131] [ii] tii (117) 

я Сао [478] [475] [851] (8511 


m зїї 2117 oq 


[^] 
= 
= 


这 四 个 挛 晶 晶 带 的 倒 易 点 阵 平 面 与 图 6.12a 中 右边 的 率 晶 
电子 衍射 图 并 不 祖 符 ,尽管 (851)* 与 其 比较 相近 。 这 可 能 是 
挛 品 的 取向 略微 偏离 [851] 的 绿 故 。 ЕНЕ (111), Ж 
ДАВЕ 89182008113, , BEER BCOB 与 04 正 交 ) 的 指数 只 
可 能 是 242, 或 4225 ,由 此 确定 的 晶 檬 轴 是 [741] x L 4711, 

这 些 是 由 李 量 电子 衍射 图 直接 确定 的 晶 带 轴 ，, 与 从 基体 最 带 
轴 经 过 池 晶 变换 得 出 的 李 晶 蝎 带 轴 比 较 ,[74 了 与 [8 其 为 
接近 .由 此 可 以 肯定 率 晶 面 是 (111)，, 挛 最 的 事 向 不 是 挛 晶 关 
RAMELET AE S FORAS UERS[7411. MEARI] 
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Ard ЕК ӘНІНЕ Fk ñ5 Да dit $8 JE [1823], 与 
01373927. 

如 上 所 述 , 在 立方 晶 系 中 基体 与 挛 晶 的 倒 易 降 点 有 三 分 
之 一 相 重 ,因此 有 可 能 出 现 上 面 两 个 例子 中 的 一 列 或 两 ЭП 
射 租 点 相 重 的 现象 ， 有 时 ，, 杰 晶 的 衍射 碍 点 甚至 与 ЖИЕН 
ЯНЕ УЕ ЯН, ДВЕ АО А) [001] 的 电子 衍射 图 ,看 
不 出 有 李 晶 存在 .这 是 因为 不 与 基体 合 易 阵 点 相 重 的 挛 晶 倒 


АЕ ЖЕНИЯ АПР 


的 位 移 , 而 这 些 方向 都 不 在 (001)" 榈 易 平 面 肉 。 在 其 НАЖ 
Н.А ЕЛ ЖЫ», ЕНЕ, Аа dE 
[ze ze 让] 不 是 整数 ,因此 (zw яар ñ — 1 d Ж Н {И 
据点 阵 平面 , 倒 易 阵 点 的 分 布 稀 而 远 。 换 各 话说 , 除 基体 的 各 
射 斑 点 构成 二 维 点 列 外 , 反 能 找到 少许 几 个 谭晶 衍射 斑点 。 

其 中 有 一 些 并 不 一 定 是 在 Fa'v'w 仆 入射 图 中 应 有 的 入 射 兽 点 
《不 与 Cu"'ww')" 合 易 面 上 的 倒 易 阵 点 对 应 ), 而 是 在 这 个 例 易 
平面 上 ,下 不 远 处 的 例 易 阵 点 拉 长 成 杆 与 反射 球 相 截 的 结果 ， 
这 样 一 来 , 挛 晶 的 衡 射 班 点 并 不 显示 二 维 点 列 的 规则 分 布 ， 


6.5 李 晶 电子 衍射 图 的 矩阵 分 析 


6.5.1 3rJ на ESAE dà BE 


AARETE TEI HE АО ЛЕ ДА ЗАҚ ЕА Я k R EA ЧЕЙ; 
变换 ,可 用 矩阵 简洁 地 表示 之 。 例 如,(6.1) 式 可 写 为 
М 100 [А HH HK HL 
K 010 || 4 KH KK KL 
h 001 12 ІН LK LL 


А 


* 


i 


кийе 
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PAPE ЗЕТЕ ЫР а ӘРЕ. 


HH HK HL 
Т--.”-- ЕН КЕ КЕ | (6.4) 


LH LR LL 


2 


ФЕН К?—1%—Н? 2KL 
"LH 2LK L'—H'— 
(6.5) 


式 中 是 单位 矩阵 ， 将 矩阵 НЕВЕ 
hki 上 就 可 以 得 出 挛 晶 指点 阵 平 面 指数 А, 
对 于 面 心 立方 点 阵 ,{ 五 民工 } 一 fi111) (6,5) 式 还 可 以 进 


Н!-К?--І2 (НЕ 2HL | 


1 2НК 2HL 
2KH 1 2 KL 
2LH 2LK 1 


к Е: C6. 2) ҚУАН ЖЫК. аа ы 
ЖЖ › ЕЕЕ THEE PER ВА ЯН Е, | 


Sul 


3 » (6.6) 


1 1 2 2 А 1 2 2 
F 和 一 可 2 1 2|， Sap. 212, 
2 2 I 2 2 1 


1 
еле 


1 
2 
2 
XS T D ARR, UT K L3 — O12), (6.5) 式 可 简化 为 ， 


+ 277» 


7-4 ЕН К?-3 KL 
ЕН LKE 17-3 
这 是 (6.3) 式 的 概括 表达 式 ,对 应 于 12 НИНЕ 8 А 4412 


种 具体 矩阵 , 仪 写 出 其 中 的 (2110) ,01231),(1123) 三 种 如 下 ; 


8.3 1 
а= 12 1 
1 2 


[Н?-3 HK HL 
(6.7) 


ыы BM 


(6.8) 


Юю W e m мы 
B NIE MM ы 
+ 


在 6.2 节 中 已 经 指出 ,立方 晶体 的 (111) ЕДА 5511123 
唱 从 对 称 关 系 来 看 是 等 效 的 ， 这 明显 地 天 现在 上 述 面 心 立方 
和 体 心 立方 电 体 的 挛 遇 变换 矩阵 的 表达 形式 中 。 以 面 心 立方 
ЛАВЕ АВЕ 7, 与 体 心 立方 点 阵 的 ЖЫ n 
У п "Уи? DI k Sep ЕЕЕ S EAS, RRE) 
ЖИОСЕРЛЕ,ДЕЗЕНЫ,-? 5191 ЗЯ, 2 ЛЕ, Ш 
在 后 三 个 矩阵 中 1 AE, 225 f IË , ООН eon PC PL ES MN 
序 相 反 . 这 是 不 难 理 解 的 ,图 6.3 08 (111) 3E 8 08:85 Т, AS 
(112) E A Pe Аі ;成 并 不 相 重 ,而 是 由 二 次 旋转 轴 [110] 联 
系 起 来 . 绕 [110] 旋 转 18096 XY Z = ААН УХТ 
(与 ZY X НМА), 符号 与 顺序 都 相反 。 这 也 反映 在 挛 晶 变 
换 后 的 点 隆平 面 指数 关系 中 , 例如 基体 的 (024) 经 过 .Fy 操 
ЕЛЕ 2g G1 2E d rh 9 (420), fg 


i22 
112 了 2 
2 í 


3 
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H Уз: Z mn 01s ЯНВ (024) 变 为 李 晶 中 的 (302)， 
(024),(2340)。 这 些 点 阵 平面 指数 都 是 等 效 的 ,只 不 过 把 立方 
晶 系 中 的 三 个 正 交 等 长 的 晶 轴 的 顺序 变换 而 马 ， 并 不 改变 基 
体 与 挛 晶 的 对 称 关 系 。 应 当 指 出 , 这 三 个 {112} 都 与 (111) 正 
交 , 或 者 说 这 三 个 <112》 都 在 (111) 面 上 , 在 这 种 情况 下 , 这 些 
碎 虑 对 称 关系 是 等 效 的 ,但 这 并 不 意味 着 任 一 {111} 挛 叫 与 任 
— (11213 ñ ape ss ay. | 

fE Hisp Ar br ЛЕ de B5 ТАТ РА, AT (RE A 8 , ru FL АВ 
597—824 я Жи AIRE. ЗЕЕ 35 ña # rh 3 $ë АЕ 
ТНУ, CR AA LH SCHULE RUE e ап 
ШЕМЕН ЗА AES RT CA GEB ЖЕТА ГЕ. РН, ЙІ ЕАУ 
ж ЭЖЕ ANEH, ГИЯ. 


6.5.2 УЗ CE d 


晶体 在 生长 , 形变 和 相 变 过 程 中 , ЧЕ ЕЕ, 
还 会 在 李 最 中 继续 生成 挛 晶 ,后 者 称 为 二 次 挛 晶 .如 果 这 种 在 
率 晶 中 继续 生成 牵 蝇 的 现象 持续 进行 多 次 ,就 可 以 得 到 三 次 、 
四 次 以 至 更 高 次 的 挛 品 .有 关外 延生 长 的 大 量 工作 指出 ,高 次 
挛 晶 是 一 种 普 庆 存在 的 现象 ， 有 人 甚至 在 外 延生 长 的 GaAs 
РАЗН ЖЕНЫ". 在 晶体 的 范 性 形变 过 程 中 ， 当 两 种 不 
同 率 晶 面 上 的 挛 亏 在 运动 中 相 切 交割 ， 在 交割 部 分 也 会 产生 
И а, Др, ЖЕКЕ АЕ rh ЕНЕ KE 
晶 的 问题 也 进行 了 一 些 选 区 电子 衍射 试验 和 讨论 "由 
此 可 见 , 高 次 挛 晶 电子 衍射 图 的 分 析 是 相当 重要 的 。 ТЕ 
于 说 朋 问 题 起 见 , 我 们 还 是 就 立方 晶体 这 个 最 简单 的 情况 , 阐 
ЖЗ ñA AB ARTE LOCO HR re РАЯ Ba Rz Fa. 
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1. @ixX3E 8053 ЕЕ. 


EHE РЕЯ ЯЕ zk E ña th R) ARRETE i Ta ЖОЛЫН Es 
是 非常 方便 的 。 例 如 在 面 心 立 方 唱 体 的 (111) ЖА ХЕ, 
CIDER., 基体 的 (024) 经 过 .9 u ERA SB EDS PERI IE 
《111) 李 蝇 中 的 (420)}， 再 经 过 Тіп АРНЕ 
(1114111) АЛЕ ФВ) (024). ха) 


0 1 2 2 i 2 ао 
тағы Е! I 2245-42 ї 2 i 
4 2 2 1 2 2 1114 
1 2 Za 0 
= 2 í 2 2 |=| 2 |, 
2 2 Ijo 4 


但 我 们 XRREUL AE Тіп» Z 00 PIT ABI AH ЯЕ 15 — + 
F amn ОЕ Ка, м 


1 2 2 1 2 2 
Фил Жаа a= + 212 x+ 2 1 i 
. 2241 221 
1 8 4 
=+ 8 1 4 ; 
4 4 T 


FERIA ana 这 个 二 次 率 晶 矩阵 作用 在 (024) 上 


0 1 8 4 0 0 
Торан 2 -i 8 1 4 2 上 一 » 
4 4 4 7]4 4 


直接 竺 出 (111) (111) ЯБА 90024), SG ХОВДА 
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AE T FE c ЛЕ 6 ЕЕ b, e] i K РУ k JI JL А-А ЕРІ 
1448, 但 是 应 当 注 意 , ЗХАНЕ ЕО OP ЯК И ЖЖ ЙЫ, 
ЯШ” лт 3 алат ЕЯ. 3n nmi Æ bE 
о FREE SE ri d А д — UTE ña АМЕН Mc ЛЕШЕ 
BE, Я ЛЕЕВ: M7 ,nT 是 由 二 次 
AE da ЧАЧ АРЕ E 8148 SUE Bb Ruk t rh EXE ТИИ Ж hb ЛЕОН 
Б, 5R— ded SEDE ЕТЕ ЕУ Bx Bi Il, 


2. ЗЕЕ та 


Id AM E ЕАН НЕКОЕ. Е 
物 等 单 晶 膜 一 般 称 为 外 延生 长 ， 这 是 制造 两 体 元 件 的 一 种 重 
要 途径 。 央 此 近 一 二 十 年 来 对 此 进行 了 广泛 的 研究 ; 在 晶体 
结构 ,取向 , 缺 隐 等 方面 的 分 析 主 要 是 使 用 透射 电子 显微镜 和 
电子 衍射 大量 研究 结果 指出 ,在 外 延生 长 初期 有 许多 [001] 
及 [111] 取 向 的 核 生成 ,在 这 些 千 的 (111) 面 上 生长 第 一 代 的 
ER, пана аа Ев Кеа, 接着 生长 
Я нЕ, КЫ 3r Bo Е 
合体 只 有 几 十 至 几 首 埃 太 小 ,外 形 有 的 是 三 角形 、 五 角形 , 六 
角形 多 面体 , 有 的 是 菱形 多 面体 ， 有 人 称 这 些微 小 的 挛 晶 集 
合体 海 高 次 率 蝇 烷 子 ， 并 认为 这 是 外 延生 长 早期 的 结构 特 
ДЕ? 250, 

图 6.13 Ri cae a frr атта тн EET 
фа КЕ L Me 3:24 0 9 92: AZ АНИ YE fE Ай ся 
EOD, PB 6.13 中 的 六 就 是 这 种 四 面体 的 寞 型 ,我们 面 对 着 
四 面体 的 底 也 就 是 衬 底 进 行 拍照 ， 这 与 在 电子 显微镜 中 观察 
这 些 唱 粒 的 方向 是 一 致 的 。 在 这 种 观察 方式 下 , 四 面体 六 是 
ижа, 在 图 6.13 a 中 基体 入 的 一 个 面 上 生长 的 
第 一 代 李 草 工 仍然 是 四 面体 ,在 后 者 的 一 个 {1113 面 上 生长 第 
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9 о 
202 922 


图 6.13 АЛИЕН. N E JA th 9 四 
面体 БИЛЛ, Т Ж АА, DAL W 
. AIREA 


LAE dA T. ER S ES ILS — Ae CL LT BICEH 6.13 аңа 

暗色 的 面 ) 几乎 与 基体 的 一 个 <110> 正 交 ， 而 与 电子 东 人 射 方 

向 接近 平行 。 因此 ,在 电子 衍射 图 中 除了 有 基体 六 的 220 型 

衍射 外 ， ТЕ 220 衍射 方向 出 现 有 二 次 李 晶 开 的 五 1 衍射 ， 这 

种 只 在 一 个 面 上 生长 一 次 和 二 议 率 此 的 高 次 杰 晶 集合 体 具 有 

梯形 外 形 (图 6,13 а), WENA 两 个 {111} 而 上 生长 第 -- 
42%» 


伐 及 第 二 代 率 晶 ， 高 次 率 晶 粒 于 的 外 形 是 五 角形 多 面体 〈 力 
6.135}, HT PITOR T REA IEPA- N TS 
[1101 JL3E , ЕН ТИН ИА ЕН 111 型 了 衍射 成 对 出 
НН ДЕ 5 597. В 6.13c 是 NN 的 三 个 {111} 面 上 均 
有 二 次 李 晶 生成 的 模型 。 由 于 三 个 率 专 工 的 三 对 {l1tij БМ 
9 三 个 《<110》 方 向 正 交 ;所 以 有 三 赛 111 型 衍射 对 。 如 果 在 图 
6.13 c rp S58 Жж H 65 (111) 上 继续 生长 第 三 代 挛 晶 就 
КА ЖАН УМС, 
НЕЕ ым, 在 外 延生 长 初期 , 五 前 形 和 六 
和 角形 多 面体 经 常 出 现 ,说明 二 次 ,三 次 李 虽 普遍 存在 ,四 次 .无 
次 挛 晶 为数 也 不 少 , 英 至 有 了 时 有 九 次 挛 昌 出现. | 
ІЛЕСЕ ІЗГІ ty X k E SE B8 CH 电子 衍射 
图 中 ,除了 基体 的 220 7f ЙЕ ЭК. УЕ ЛЕА — УЕ 
өріп МАНҒА, ИВА dg 的 
{111} ifi 5irh TE 接近 平行 说 明了 这 些 111 ЖБ S d ES H 
№, FERAE dA Ж РЕШЕ ЛУИ. Pan EE PN 85 (111) ЕЖЕ 
И КАТ mE OIIDL EESTI EIL, 
жөпшіп @ Ж A ñr 364 ШИЙ E, s BE rh Was Ж 


`1 8 4 11 
8 1 4 11 
4 4 7 

4 


i 
ril 
су 
1 


1 


== 


1 
0 


根据 晶 带 定律 ,这 个 倒 易 点 并 不 坐落 在 基体 的 《111)” 例 易 面 
E, 但 是 由 于 hu + ku по —0.11 很 小 , ВЗ ІІ Пі 
ЧН ВЕТ НЯ. (ПОПЕ 
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--0.055 


ж 


2 


МЕ 9 Me С О 110 PE E 1811 442 19 RE (iS PERRA) 
偏离 0.055 单位 长 度 , 如 图 6.13 а Яж. 同 理 , ZERA 
111 таман 


1 7 2 26][1 1.15 
S тплиии | 1 == 14 23 | 4 1.29 
| 1 22 14 У 1 — 0, 037 
1 0.15 
ч: + 0.29 
9 —0.04 


dE ВОЗД 110 点 附近 ， 癌 右 偏 下 并 向 纸 内 的 偏离 比 
СЕВАН ВНЛ — 06, МИРЕ ока 
ВЕ 2], ЭП 6.13 d Bros, 应 当 指 出 , 也 有 一 些 三 次 率 晶 
НЕКИЕ, бр 


1 25 2 1011 11 
ИНЕ 2 25 s| H a 
1 10 18 2341 1? 
1 [ 4 
== 1 шеу . 
0 2 


ӘСЕ ТЕ PEE AE ЕЕЕ rh Е ДЕ LR EE RS, {И 
in. (ERE HE E Br ЕТ BUS Ы 6.136 ek ЖЕ ir 
111 衍射 得 点 5 在 外 延生 长 的 硅 中 发 现 有 二 次 率 晶 在 四 面 
体 的 三 个 {111} ШЕК, 其 外 形 有 如 三 个 三 角 锥 面体 拼凑 
fr— £a. 

AE B SERE ABL ДИ 2 Vra 2E НУН EAE. uu 
可 以 用 来 分 析 高 次 率 晶 的 表面 指数 59， лп, Si № ДА бу 
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м =: 


(111) КОНА Hr. 24 ЖР SCR ОНЫН. 它们 的 表面 
指数 如 图 6.14 ж, 基体 的 表面 是 (111), 3948 9 (111) 或 
(111) — 3E A PARKE (115) 或 (511), (111) 011) 或 
(111) (111) CE P ЛЕ (1375) x (5713), (111) 
(111) (111) 三 次 挛 晶 中 的 表面 是 (37 23 17). ЖИ 


Ж. 
1 12 2171 
Тұт т а |1 =+” Fin 2 I 2]||1 
1 220114! 
i 12 511 
=з ить Ijina [2121 
Б 5 2 ТБ 
18 12 213 37 
1 -| 1 - „т 
一 一 ,多 一 一 -一 一 -一 - 
| 221 2р2 
5 2 3 Ys 7 


AFERAK LS + ууй, TUEA ЗЕ 


НА, CI R = kE АЖЫ BS R Ж +y p| (115), 
(1375), (37 23 17). 率 晶 ЭББ TED PEE REIS TR C T 
амен Усто, 


3. 范 性 形变 中 生成 的 高 次 楼 晶 


金属 与 合金 在 范 性 形变 过 程 中 有 挛 卓 上 生成 已 是 众 所 熟 知 
的 现象 ， 这 是 体 心 立方 与 六 角 窗 堆 金 属 的 一 种 重要 形变 方 
式 .过 去 认为 面 心 立方 金属 很 少 甚至 没有 率 生 形变 ,也 是 近 十 
几 年 来 的 研究 证 明 面 心 立 方 金属 在 低温 或 快速 形变 过 程 中 也 
会 有 微 挛 晶 生成 ， 形 变 率 晶 之 所 以 受 人 重视 是 因为 它 往往 与 
金属 与 合金 的 断裂 有 关 。 例 如 在 体 心 立方 金属 中 两 个 { 112 } 
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(111)0G111)C (111235 
(37 23 17) 


图 6.14 ЗЕКЕН A RA d CU 


TE dA НВ) 100 } 面 就 是 解 理 面 ， 脆 性 断裂 与 疲劳 断裂 往往 
以 此 为 源 癌 外 扩展 ， 

在 体 心 立方 金属 中 , . 不 同 率 晶 系统 互相 交割 的 现象 是 较 
普遍 的 ， 交 割 部 分 属于 二 次 李 晶 。 近 来 又 在 面 心 立方 金属 的 
TE HE RS PR DURS 7 Ij) Q 118 E ВУЗЕ d s 8 90 98, 816.15 
Жж. 从 选区 电子 衍射 图 的 分 析 得 出 的 结论 是 :基体 的 取向 
AE [110] [1311745 111] SEE 38 016108, (111) 和 (111) 
与 晶体 表面 正 交 ,在 这 两 个 李 晶 面 上 产生 (I11)[i123] 及 (Ill》 
[113] 率 唱 ,前 者 在 图 6.15 中 用 T ЕН, 后 者 ИШ Т». 
Ts 与 TT 交割 ,TI 是 被 切割 的 李 晶 ,在 Тү 中 的 交割 部 分 产生 
спреи). Жа ТЕН ЕЗ ЕЕ ТЖ 
A t B6 1101404 ӘНЕ s ph. ЕН T, № Г, 标明 的 (111) 
及 (il1) 一 次 率 晶 街 射 姐 点 以 及 用 71. 标明 的 (Il1) (111) 二 
KERAHE. KLEE RAAE AER ER 
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= Д А тм. 


[1131 


[iT 
TET | 


NUS, 

x _ 
1 11 002 220 
002 Ilir, | ап E 2 


= 


720, 
e 


02 

0027,, X j о Та 
9/ 

ігі ріп 

ә Ф 
202r, 4 002т,, 

e 
70 р © 250т, 
n тие, 002 


图 6.15 Co-22;Fe ch lg? а o d 
т. (1119-98, 
ты с-қа 
Та GILKOID) [жа 


出 ;但 由 于 室 唱 轴 [Li17J;[111] 以 及 [i111jz, 都 在 (110) m E, 
因此 只 野 分 别 绕 [111] 及 [111] 轴 旋 转 180” 即 可 得 出 这 两 个 
RERE. № Е А Т, ЙО (i 5l мм 

[111l., 旋转 180° 就 得 出 (111) (111) — bka ñ B9 (01 ЗЕДІ СЕ 


.2%7. 


图 6.15 фара БН T Vq В ABE 1113Ж). 
由 于 [ill]> БЖ 845115781, В Т, БЕ 
ñu Tu АЗ СТБ). ЛМК, A АЖАР 3E dA 
и CIS LU, CORE IER XOT IR CR An OLD (111) 二 
VERO di ИНДЕ, | 
{ТЕ Ж ЖЕНЕ d RH TOS ТЕ ЕНЕ Р ША СЕК ДА ЕЕ» 

如 先 在 (101) К Е, BAUER E — x 3 нА rh 
АЕ. (102) 25 š HD (102) (101) Z RA i 29792, 


4. 高 次 杰 晶 化 为 一 次 旋转 操作 5 中" 


БЕН ЙЕ ЖЕН Л, — 3E d ЛЕ tn ре NX ЗЕ 49 
3]. РНЕ — s nd 3655 da ЕЛЕП T 1115, 
ІНЕН ЛЕ BL I.e ЕЗ, UBER t 
不 同 组 合 和 排列 可 得 到 324 fbr exe a 383 (V —4x 37 !,n 
Жоғ). НЕКЕ ЛЕ АН ЕНІН 324 个 。 由 一 张 可 
BE КШТ» УТ ин 3E ña TE B tb, НІМЕН УН ECTS 
与 324 НЫ x Hc РТ Im 29, ух JO Se AH PH БИЙ. 

根据 对 称 操作 归并 定理 2， 可 将 产生 高 次 率 晶 的 绕 
<111》 轴 多 次 180" РЕЛЕ $& ó fü 
的 一 次 旋转 操作 等 同 起 来 。 表 06.1 就 是 面 心 立方 晶体 1 一 5 
ДБ АННЕ. Е Таш 表示 高 RER 
化 一 次 旋转 操作 的 变换 , АОУС ДЕЛЕ RSS, 
1---Г1111,2---Г1111,3--- 1111, 4——[111]. 这样 处 
ни А АРАБ E K St Py КИЕВ М e B 
一 次 旋转 操作 ,如 324 ЕАН РР 次 旋转 操作 。 
如 按 旋 转角 相同 与 否 , 还 可 以 进一步 归纳 为 四 种 相似 类 , T le] 
一 相 亿 类 的 差别 只 在 于 旋转 轴 的 不 同 。 这 样 处 理 的 另 一 个 好 
Зр: ар М ЊТ НИ ВНЕ ВУЗЕ ЕА у а 
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№ 5.1 面 心 立 方 高 次 李 晶 化 一 次 旋转 对 应 关系 
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КЕНИЯ ee ВА CE BO ЛЕ РЕ Сири) 和 旋转 
Hp SE 553€ 6.1 ЖИ TJ ME E Pr 8 B КЕ d a) Ree Ж 
м. ТЕТЕ ИЯ, 7.4 地 ,[uviww] KA Я 
М, 8.4 35(8.25),(8.28 X, 


6.5.3 ЗЕ виа 


Ery НА xb АЯН BE SIR, БП ЕКЕЖ. 这 是 因为 
ME АҒАН. 
二 则 点 阵 平 面 与 其 法 线 方 
向 有 相同 的 指数 。 在 其 他 
ЕҢ ER AB BE 有 时 变 
得 相当 繁复 , JE H. 对 点 阵 
平面 指数 与 方向 指数 变换 
有 不 同 的 表达 式 。 非 180" 
, hodie $e ES" Уф ЖЖ 
[orn] 罕见 的 , 最 近 在 合金 中 也 
图 6.16 жекжат УЛ 90° ,120° 的 旋转 
和 矩阵 的 参考 坐标 系 аа 00523890, 下 面 给 出 
旋转 变 晶 年 阵 一 般 形 式 的 


E. Ane dà din 26 (H7 KL), 蛮 晶 轴 指 数 为 [auz]j。 它 们 的 甘 
#108 М (2.37) 1% 
СӘ-%-ҚӘҒ), (6.9) 
ЖЕН ЛЕА Ж (Ej 6.16), m у Гирь’], ао Bh 
Гизои из ЖГ Ku,— (LW + Hu), Kw) 并 进 -- 步 将 其 归 
一 化 . 这 样 ,旋转 率 晶 矩阵 可 以 写 为 
Я =9 g 2, (6.10) 
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н v 
H Hi 
—a'-a"wcra"c*u фа” + с^ 
ёа ита cu -а D wto ген 
иу us 


Жи —(Lu+ Hu) 
Hs Ua 


也 = 


і 


— 


нү 
—e*«a*w-rc" -c*u 
еа ште вы 

ua E 


o 为 旋转 角 ， 
1 Qu Оз Qi 
Diori es Qi; оз] 
Ой Qo Оз 
Q,;, ЖО жж 95 的 代数 余子 式 ， Шана EF, Hp 18073 
PEE dA B E OL. (6.10) 式 可 以 得 到 简化 ， 这 时 


1 Ü 0 
-| 0-10 | 
0 9—1 
1 Ге" Q: Qn PIT 412 913 
War Iko Оз: "o — gas -| 


Qa Ош Qat — -Фі 一 qis 
2081» 


利用 行列 式 的 性 质 : 


Y Ол => |> 5] 


k=] 0, 7. 
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Они ӘиФа Queis е1 0 0 
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91:9: 91392 (Оіз4із % 0 1 


注意 到 一 т Don Rey Uu, — (Lut Hu), Kw] 都 在 


(НЕЕ, m A Qi = UD. —— Qiu = 


_ Ни+ Къ+ Гао 
12 |= 17,07,0745 


DL. 
7.073 Q: = өше 


;所 以 


ә Hu Не Hw 

Tg Кә Kw е, (6.11) 
Ен Lv Lw 
或 写 为 
H 

a(x) cuu) 

2 22€ 
Mundi EVO t Ro 

ск) 


6.9) [E A 8 (0,1030 (2.25), Z ЕВ ,%-і- 
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Ф-і) 


ЕЯ , Же 
EL E a Н 


56.12) 


ІНЕН е ЖН К L1 КӨЗЕ ШЕНІНЕ 
多 -! 可 以 从 表 2.1 中 查 出 . 

一 般 说 来 ,正点 阵 舌 量 的 华 标 变换 矩阵 与 倒 易 关 量 的 坐 
BGRHOBEEÉ TOU ERRA CU, 附录 4 中 4 了 .3.2 3). 
由 于 180 MESE HE EBE Z — T 一 上 -1 的 关系 , 因 
此 这 晶 中 的 方向 指数 变换 矩阵 与 弱 面 指数 变换 矩阵 只 有 转 置 
关系 ,从 6.12 КЁ BS 2E ТАНОБ ER B НЕЛЕ 


2 EREDE 


Чив В EC MESAS. 


(6.13) 


6.5.4 ЧЕЛ ia R hE FA ЕРЕ 


FU ECT [e] dà Ж B 91 Б bs ШЕЕ Я-А (6.12) 
AW. C6. 13) BEBE GHI АЕ 180^ Me fe SE SA Ed DDR. Ян ЕТ 
Ят 2.1 中 。 
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E 
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(Н +2 K)L -JH 2-5 =) L? 

3 2— рг? 2 3/2 as : 
其 中 3| М] = н+к «нк. (=) ІЗ. Мать 
472.590 А,с--4.685 А, c/a—1.590, Ша (102), 
{111),1112}。 将 这 些 数 据 代 人 人 (6,13) 式 得 出 的 平面 指 ЖТ 
#а ЛЕ ЖЕР ДОП, 


--0.19 1 1.19 1 5 6 
fe 0 —2.19 AST 11 1 


2.19 
4 2 — 0.19 


—0.296 0.296 0.592 
fep 3 —0.296 sj 
8 3 -2.70 
1 10 2 
1 М 
11% I 2| 
10 < 
10 10 3 
r—1.19 3 1.19 2 5 2 
7иттіҙ 3 —1.19 е |}, 5 1 
- 6 6 --1.81 10 10 3 


ЫЗЫН, ЕРЕ ЖЕР. КЕЗАН aote rs 
ЯШЕ. ЖЕН IS SB rh Bu ze d E AB PE ШОТ, 


294. 


E * x W 


ЈЕ. O. Hall: Twinning And Diffusionless Transformations іп Melals 
(1954). 

J] R. W. Cahn: Adv. Phys., 3 (1954),363. 

ІМ. V. Klassen-Neklyudova: Mechanical Twinning of Crystals 

(198642. 

[4] В. E. Reed-Hill, Y. P. Hirth, H. С. Rogers(Eds.): Deformation 

Twinning (1964). 

R. D. Burbank, R. D. Heidenreich: Phi. Mag. 5 (1960), 373. 

D. W. Раз у, M. J. Stowell: Phil, Mag., В (1963), 1605. 

R. W. Cahn: Acta Met., 1 (1953), 49. 

К. W. Andrews, W. Johnson: Bri. J. Appl.PRys., 6 (1955), 92. 

E. $. Merian, Н. M. Richman: Trans. AIME, 227 ()963), 1044. 

. Johari, G. Thomas: Trans. AIME, 230 (1964), 597. 

. G. Crocker: Trans. AIME, 239 (1955), 17. 

. Bullough, C. M. Wayman: Trans. AIME, 286 (1966), 1704. 

J. Calbick, R. B. Marcus: Acta Czyst., 28 (1967), 12. 

Wihelm: J. Appl. Cryst., 4 (1671), 521. 

Mahajan: Metalography, 4 (1971), 43. 

B. fiirsch et al: Electron Microscopy Of Thin Crystals (1855). 

. Holloway, K. Wollmann, А. S. Joseph: РАМ. Mag., 11 (1965), 


Го ТИЕ И Л Л ГТ "Т 
=з @ tn = фр tà һа у Ч 00 “1 E Сл 


ке d = ыл кы = = i 
ЗЕЗЭУЛОЯ>О 
< 


. Mahajan, G. Y. Chin: Acta. Меі., 22 (1974), 1113. 
$. K. Das, С. Thomas: Mei Trans., 1 (1970), 325. 
|] G. Thomas, 5. К. Das: J. dron Steel Inai., 209 (1971), 801. 
[21] D. S. Sarma, J. A. Whiteman: Met. Trons., $ (1972), 3284. 
[22] S. Ino et al.: J. Phys. Soc. Japan, 21 (3966), 3464 Jap. J. Appl. 
Phys., 11 (1972), 1859, J. Crystal Growih 13/14 (1972), 48. 
[23] К. Yagi, К. Takayanagi, K. Kobayashi and С. Honjo:J. Crystal 
Growth, 98 (19750, 117. 

[24] J. б. Ailpress, J. V. Sanders: Surface Science, 7 (1967), 1. 

[25] М. d Бұмш, К. Любятц. П. П. Кочоров: Кристаллография, 9 

4), 799. 

[26] Т. L. Сіз, 1. R. Gavaler: РЕЙ. Mag., 0 (1964), 993. 

[27] G. Е. Bookers: РА. Mag., 11 (1965), 1007. 

[28] К. E. Reed-Hill: Trans. AIME, 218 (1960), 554. 

L29] B. C. Wonsiewicz, W. A. Bakofen: Trans. AIME, 239 (1967), 
1422. . 

[30] Жж, нй, сый, Wia 物理 学 报 ，28 (1979), 297. 

[31] ЖШ. 对称 性 原理 (一 )， 科 党 出 版 社 (1977). 

[32] G. Уап Tendeloo, R. Wolf, D. Van Dyck, S. Amelinckx: Phys. 
Stat. Sol. (а) 47 (1977),105. 

[33] G. Van Tendeloo, P. Delavignette, R. Gerers, S. Amelinckx; Phys. 
Stat, Sol. (а) 18 (1973), 85. 

[34] C. М. Поляков, E. H. Лаверко, B. M. Ягодкин: Кристаллогр- 
афия, 21 (1976), 863, 


кәм) лал лынан д л у 
gite 


еи T 
baa 
©» qa 的 


* 295 * 


віх МЕТЕ 
取 问 关系 


7.1 Ж 


当 一 种 晶体 从 另 一 种 晶体 中 生成 时 ， 两 种 晶体 间 常 有 固 
定 的 取向 关系 ,表现 为 有 一 对 点 阵 平 面 互相 平行 , 而 在 这 些 
PHEXA ЖРЕТ. ЖЕ ES fE (р) 转变 为 
马 氏 体 (а) МИЯ SS. (111) ,) (110), Г0111,/ 
[0011,, 这 就 是 所 请 的 西山 СМізліуата) X, 当然, 这 种 
取向 关系 也 可 以 写 为 两 对 方向 的 平行 关系 。 №, 2ч — Жр 
体 在 另 一 种 晶体 的 表面 上 生成 时 ,如 金属 与 合金 的 氧化 , 半 导 
体 的 外 延生 长 ,金属 材料 的 电镀 等 ,也 常 有 国定 的 取向 关系 。 
由 此 可 见 ， 取 向 关系 的 研究 不 但 对 于 了 解 晶 体 生 长 和 转变 的 
微观 过 程 有 理论 意义 ， 而 且 对 于 一 些 材 料 的 发 展 和 工艺 问题 
也 有 实际 意义 . 

过 去 使 用 王 射 线 术 射 研究 这 一 类 问题 ， 可 以 得 出 两 种 蝇 
体 间 的 相当 准确 的 取向 关系 ， 主 要 关键 是 要 长 出 适 于 久 射 线 
研究 即 尺寸 不 小 于 0.1 毫米 的 单 晶 。 这 对 于 有 些 金 属 与 合金 
ЖЕ, 可 能 还 是 比较 困难 的 。 另 一 方面 ,尽管 两 种 晶体 间 有 轿 
定 的 取向 关系 ， 但 具体 的 平面 及 方向 指数 的 关系 还 可 能 有 
许多 种 方式 。 在 上 述 马 氏 体 相 变 的 取向 关系 中 , # 氏 体 有 4 
жап» 8, 1111), 面 上 有 3 701105, 方向 ， 因 此 共有 
12 Ж (1110,<110;, 组 合 的 可 能 性 。 丽 马 氏 体 的 (110)。 mi E 
只 有 1 个 [001Js 方向 可 能 与 这 个 4110>y 平行 ,因此 在 一 个 奥 
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I Bie Н ЕЕ 12 种 不 同 取向 的 马 氏 体 ， 换 名 
话说 , 蕊 射线 单 量 衍射 图 上 可 能 有 12 Editi. № 
这 梯 由 许多 套 衍 射 班 点 构成 的 衍射 铝 不 但 分 析 起 来 比较 麻 
烦 , 有 了 肘 还 会 得 出 错误 的 结论 ， 例 如 , 在 体 心 立方 的 8-Ti В 
的 4 个 {111} 面 上 坐 戌 的 4 种 取向 不 同 的 六 fü o 38 ({111}, 
f (001)o)， 它 们 的 四 套 衙 射 猎 点 释 加 在 一 起 显示 四 次 对 Ж 
特征 ,因此 曾 有 大 认为 o 相 属 于 立方 唱 系 5 中。 当然 , 这 种 错 
误 趟 是 不 可 避免 的 ,但 是 如 不 注意 , 却 是 可 能 发 生 的 , 

在 电子 显微镜 中 进行 这 种 取 疝 革 系 的 分 析 有 许多 有 利 的 
地 方 ,(1) 可 以 直接 观察 新 相 从 基体 中 生成 的 形态 ;(2) 电子 
第 射 的 选区 可 以 小 到 1 微米， 而 金属 与 训 金 中 的 启 粒 一 般 是 
及 十 微米 或 更 大 一 些 , 因此 无 须 制备 单 蝇 , RT EA НВ 
膜 ;(3》 在 这 么 小 的 选区 内 ,一 般 只 有 一 、 两 套 新 相 的 衍射 阵 
д 比较 简单 :( атыны — i9 5 ЖЕРІН, ІН 
此 从 两 相 的 合成 电子 入 射 图 有 时 可 以 直观 地 看 出 两 个 倒 易 点 
阵 间 的 取向 关系 ( 见 图 7.6)。 因此， 近 二 十 第 来 用 透射 电子 
显 微 术 研究 晶体 的 取向 关系 得 到 了 相当 夫 的 发 展 ， 

但 是 ,性 何事 物 都 是 一 分 为 二 的 ,选区 电子 入 射 方法 也 有 
Хадж, ЖАНЕ НТ ЕЛІ RR 180^ 不 
ЩЕ — ВЕ, Xk 1 [8] LI AH БЕТЕ OR ЛЕ НЕНИЯ. 
其 次 , 用 盘点 入射 图 测定 取向 的 人 准确 度 不 高 , ЕЛДЕ МІН 
ЗЕ, 因此 测 出 的 晶体 韶 取 向 关系 也 不 可 能 准确 。 这 两 点 将 在 
7.2 节 中 加 以 说 明 ， 

用 菊池 线 可 以 精确 而 礁 一 地 确定 吻 体 取向 ， 送 是 第 八 痘 
中 的 主要 内 容 。 菊池 线 是 出 发散 的 点 源 产 生 的 衡 射 现象 ， 由 
Тиват, Яя, ВЕН 
Нити, жан. 因此 ,在 相 变 的 取向 关系 及 配 位 
生长 的 取向 关系 分 析 中 , 仍 以 班 点 衍射 图 为 主 (7.3). 4 
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阵 能 简洁 方便 地 表明 两 种 点 阵 间 的 对 应 关系 以 及 方向 及 平面 
指数 的 变换 ， 这 对 标定 和 分 析 两 相 的 合成 电子 衙 射 图 也 是 很 
有 用 的 ,结合 相 变 的 取向 关系 , 蔽 单 介绍 指数 变换 矩阵 的 推导 
及 应 用 (7.4 节 )。 两 相 复 合 电子 衍射 图 反映 了 它们 的 重 位 点 
阵 及 亚 点 阵 的 二 维 截面 ,7?7.5 节 用 e 体 学 上 超 点 性 和 亚 点 降 
的 概念 说 明了 两 晶体 间 电 子 衍射 图 相 重 或 不 相 重 的 特征 ， 

ЖЕНУ, ЖЖ ЖЖ. ЖЕ, 
子 衍射 能 够 比较 方便 地 处 理 的 一 种 取向 关系 (7.5 В). АЖ 
过 这 是 同一 种 晶体 的 许多 晶 粒 阁 的 取向 关系 ， 并 且 是 一 种 统 
计 分 布 的 取向 关系 . 


7.2 用 电子 衍射 图 测定 晶体 取向 


7.2.1 不 唯一 性 


f£ b ТАТАН, — TE н n] Ам 衍射， 也 可 标 为 
Жы 衙 射 ,这 是 由 于 衍射 电子 图 有 绕 入 射电 子 束 旋 转 180% 的 
对 称 关 和 承 的 缘故 。 这 种 180" 不 唯一 性 已 在 5.2.2 БЖЖ, 
如 果 衍 射 图 中 有 两 个 劳 厄 带 , 就 可 以 排除 这 种 不 唯一 性 . 另 一 
种 方法 是 在 电镜 中 旋转 晶体 ,转动 前 拍摄 一 个 蝇 带 的 衍射 图 ， 
转动 后 得 到 另 一 个 晶 带 的 衍射 图 ， 联 合 进 行 分 析 就 可 以 得 出 
有 关 三 维 人 出 易 点 阵 的 资料 ， 所 而 能 唯一 地 标定 这些 电子 入 射 
图 .然而 ,这 不 但 比较 费事 ,在 晶体 取向 测定 工作 中 也 是 不 此 
XA. 

Жа ТІН EE Е dà ik HZ ra НӘ ЖЕ ЕЖ (8, 7.2.2 
1), SEES UR] XR P n] ESL ИНН ЕП, 因此 一 般 
НЕН ІН a REI ECAEH PERS т. РАЯН 
бәз У АТА BS ЖӘЕ ШИН 180° 不 唯一 性 的 问题 ,由 于 我 们 要 
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测 的 是 两 相间 的 相对 取向 关系 ， 因 此 可 以 只 考虑 其 中 一 个 胡 
的 衍射 簿 点 标定 的 180° 不 唯一 性 ， 换 名 话说 ,从 一 个 两 相 的 
香 成 电子 衍射 图 中 可 以 得 出 两 种 取向 关系 ， 其 中 一 种 正确 反 
映 客 观 事 物 的 本 质 ， 另 一 种 则 不 是 这 样 。 把 从 大 量 电 子 衍 身 
图 中 得 到 的 所 有 可 能 的 取向 关系 都 给 在 一 种 草 体 (基体 ?的 标 
淮 极 射 赤 面 投影 图 中 ， 正 诡 的 取向 关系 是 新 相 的 极 集中 在 一 
个 小 区 域内 ( 见 图 7.2 中 的 4 及 8)， 而 非 正确 标定 的 结果 则 
不 是 这 样 ， 新 相 的 极 混乱 无 规 地 分 布 在 整个 极 射 赤 面 投影 图 
中 ,这 样 就 可 以 排除 衍射 班 点 标定 的 180° 不 唯一 性 ,同时 得 
出 正 确 的 取向 美 系 。 下 面 以 珠光 体 中 铁 素 体 与 FesC 间 的 取 
向 关系 为 例 说 明 这 种 统计 方法 的 应 用 ， 
首先 暂 不 考虑 这 种 不 唯一 性 ,分 别 标 定 铁 素 体 和 Fesc 的 
电子 衍射 图 (图 7.1a)， 这 些 衍射 竹 点 相对 应 的 点 阵 平 面 的 
T5 E TEDUM ЕЕЕ E. НОЖА НЕ 
点 所 表示 的 倒 易 点 阵 矢量 相同 。 利 用 标准 极 射 才 面 投影 图 可 
以 分 别 找 出 铁 素 体 (ce) 和 Fe,C(e) М (100), (010), (001749 
极 { 图 7.1 b) ,这 是 一 种 取向 关系 。 固定 铁 素 栖 的 极 不 变 , 把 
FesC 的 极 线 中 心 旋转 180° 即 得 出 另 一 种 取向 关系 (图 7.1c)， 
一 共 拍 摄 了 30 个 电子 衡 射 图 ， 把 所 有 (100)。，(010),, (001)。 
的 极 都 给 在 铁 球体 的 标准 极 射 赤 面 投影 图 中 ， 正 确 的 取向 关 
系 如 图 7.2b 所 示 (为 了 清晰 起 见 , 非 正确 的 标定 结果 没有 给 
在 图 中 )。 显 然 , FesC 的 极 集 中 在 两 个 区 域内 ,这 些 极 的 重心 
分 别 是 4 和 8B ,相当 于 两 种 典型 取向 关系 (图 7.2a)。 从 忽 素 
体 的 标准 根 射 深 面 投影 图 可 以 找 出 4 的 极 是 (112)。, (110), 
(111). ЖЕУ Fe,C 间 的 4 型 取向 关系 是 ， 
(001). / (11224 
[100], / (11014, (7.1) 
[010], / [111],. 
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(ъ) (c) 


图 7.1 аж ТН АН Mi ЕН, b 是 由 
а 的 标定 得 出 的 一 种 相对 取向 ,5 是 芽 定 铁 素 体 不 sh, 18 Fe,C 
еден 180° ВЯ" 


RE, 8 型 取向 关系 是 ， | 
(001), { (215),, 
[100], / [311], Æ 2.6°, (7.2) 
[010]. / [131], 3 2.6°. 
ЖЕ 7.2 b rb, ТИ, B PS 种 典型 取向 关系 外 , 还 有 由 
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№ 7.2 НЕЕ H, 304 3: 体 中 
FeC HRAD д, ab 中 的 А,В # s a 中 的 
ПАЛИВА ЕЖ, 及 C. ЖИТЬ, c rh FesC ҮН" 
于 180 不 唯一 性 而 从 图 7.1b 107.1 с 得 出 FesC 的 极 . 显然 ， 
ci 的 极 基本 与 妃 点 相 重 ， 而 cs ПУЛЬ ЛАНУ В 1Ң 
重 。 由 此 可 以 肯定 а 的 标定 是 正确 的 ,并 有 8B 型 取向 关系 ， 
从 图 7.2a 还 可 以 看 出 ,取向 关系 不 可 避免 地 有 一 定 的 
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分 散 度 ,说 明 用 电子 衍射 图 测定 晶体 取向 的 不 准确 性 , 详 抑 下 
d. 


7.2.2 ЖЕ FE 


从 理论 上 讲 , 晶 体 转 动 , 倒 易 点 阵 随 之 转动 , 因此 电子 衔 
射 图 也 应 随 之 变化 .但 是 ,在 实际 工作 中 , Цна Pe zh ВЕ 
不 大 时 ,电子 衍射 图 往往 并 无 明显 变化 。 因 此 ,用 这 种 方法 测 
定 蜗 体 取向 的 淮 确 论 不 高 ,一 般 会 有 几 度 的 误差 . 
E] 7.3 是 高 纯 铝 单 晶 从 [001] 取 向 转 到 [011] 取 向 所 拍摄 
的 一 系列 电子 衔 射 图 显示 的 晶体 取向 范围 《用 横 线 表示 ) 全 
表示 衡 射 兽 点 强 座 分 布 均匀 的 取向 ，+ 表示 计算 的 取向 ,最 
体 转 动 过 程 中 衍射 三 点 的 变化 是 ， 
ЕРТІСТЕН (1) Е ЕАН 
ИН od) - [012] бын, MARSA 
度 就 己 发 生变 化 ,从 均匀 分 布 
变 为 不 均匀 分 布 ， 但 位 置 无 明 
显 变化 ; 


1001] ‚керы 
"ane rm (2) 距离 中 心 较 远 的 商 指 


— [013] 


— N [015] 


0 5 10 15 20 25 30 35 Joi DE fe e A. xx 
Mt REA 种 现象 逐渐 向 中 心 内 移 ， 而 新 
ш7.3 болад [100]  ИЖЯЖЕНЕЯ НШ, 
旋转 ， 从 电子 入射 图 得 出 的 取向 EG TTL Э 
елмен, жан ДЖОНУ Р НАЕ ERE 
Md ЖЕЛЕ OBS T PARS IRSE), Ж 
MIES ЖШШЕ жаза, 


(4) 有 了 时 反 有 一 列 通 过 中 心 并 与 转动 轴 平 行 的 点 列 ， 它 
在 整个 转动 过 程 中 强度 和 位 置 均 无 变化 , 
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ЕЖ 809, SER NUBE FEE ДА BE ES Iu hr КІН 
易 杆 (衍射 竹 点 的 位 置 基本 不 变 , 但 强 底 有 明显 变化 ) ,反射 球 
面 有 一 定 曲率 (过 的 得 点 先 消失 ),- 但 基 这 还 不 足以 解 厦 低 指 
数 取 向 出 现 的 前 度 范 围 有 时 达 20°, № 此 还 应 考虑 晶体 的 岩 
观 弯曲 和 局 部 的 微观 范 性 形变 。 在 [001j] 与 [015] 到 向 之 间 ， 
AE PEXEL016],L017], 等 高 指数 取向 ,但 它们 的 街 射 图 中 
fj ERE PICS TR Ez b а LB pr po EX CARO SLE RU 
ARIARI., ВЕ ВН BERN EE LP KE 3k IRIBU fT 
射 图 ， 有 了 时 丙种 取向 的 入 射 图 重合 在 一 起 ， 有 时 由 于 没有 全 
送 的 高 指数 入射 一 点 ， 只 有 通过 中 心 的 一 列 班 虚 出 现 . 
由 此 可 见 ; 玫 电子 入 射 图 测定 相 变 的 取向 关系 ,应 充分 估 
量 这 种 测量 的 不 进 殉 性 ,否则 会 引起 不 必要 的 误解 ， 例 如 ,在 
Fe-Ni 合金 的 马 氏 体 煌 变 中 有 所 谓 的 西山 关系 ， 这 是 用 多 射 
线 街 射 测 出 的 ,准确 度 较 商 :如 
[111], It [110], 
[011], I [001],, (7.3) 
[211], II (110],, 
在 电镜 中 观察 (001)，, 膜 面 的 Fe-Ni БИРИ 
图 如 图 7.4 ЭР, НЕ ЕНА З НОК а, 
XE £t 1E 25 7890] Bar ЖАЙ, i E НГ ТАСА, 
[001], Il [011 ],, (1) 
[1306], И E2111, (2) 
ЖЕН] — ARAA- EREA — ХАТНА ри 3/1) 
fail 
[100], Il [1001,, (3) 
[010], W [011T,. (4) 
有 人 认为 这 是 独立 于 西山 美 系 之 外 的 新 的 取向 关系 。 图 7.5 
是 西山 关系 的 极 射 赤 面 投影 图 , 辐 点 是 马 氏 体 的 极 , 闻 圈 是 奥 
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Е 7.4 马 氏 体 及 其 学 晶 ( 用 突 线 表示 ) 和 奥 氏 件 ORA) іне 
成 电子 衍射 图 后 


图 7.5 БР ЭЕ ЖЗ БИН ZA НЕ 
+ ЦА ARI, o МАН 


氏 体 的 极 ， 两 者 相 重 表示 点 阵 方 向 有 平行 的 关系 (西山 关 
系 )， 此 外 ,还 有 一 些 方向 对 有 接近 平行 关系 ， 如 

(1) [001], 1110131, ЗЕ 65537; 

(2) [110], | [211], 35621”; 

(3) [100], | [100]. ЗЕ 97447; 

(4) [010], { (011); . 2E 6"53', 

这 正好 是 上 述 的 (1);(2), (37), (4) 四 种 方向 平行 的 关系。 
25 1E 1 RES ЛЕМ ЕЛЕНЕДІ, 特别 是 低 指数 取向 
的 误差 有 了 时 大 于 土 5" ,因此 上 述 (1),(2),(3);(4) 竺 关系 很 可 
能 不 外 是 西山 的 十 二 种 取向 关系 中 的 一 种 ， 而 不 是 新 的 取向 
X5. 

B БЕЗ АЯҒАН Rk ТЯГЕ 812 d ЖЕҢЕ ER 
спе ЖАНУ ДЕШКЕ, НН — 35 TR ЕЕЕ er ЛУ 
FAE ,一 方面 在 分 析 实 验 结 果 时 注意 这 种 不 准确 性 的 影响 。 
从 图 7.3 可 见 , 衔 射 斑 点 强 许 均 匀 分 布 时 ,测定 的 晶体 取向 与 
计算 结果 相去 不 远 ,一 般 是 土 2*。 因此 只 要 转动 点 体 得 到 强 
度 均 匀 分 布 的 电子 衍射 图 ,就 能 得 到 在 2 误差 内 的 晶体 取向 ， 
一 般 说 来 ， 这 种 精确 度 也 就 够 了 ， 

ПЗ ОЕ ЖП БР, НАНЯЛ 
388 (05 БЕ ez ТЕ Bb ДО — АУ Е, 就 可 以 从 FU P 
的 位 置 较 精 确 地 确定 晶体 取向 。 俐 易 点 愈 接近 反射 球面 ， 相 
PERS TPE FA Яо, РА = P9 gy ЫНАН 
ПЯНА РБЕ ОВ Я iin Ss ЕЗЙ AS ER ER. Шы» 
ХНН мо ]5 fl ШЕ. AER EE d 


P. ШЕ, uw] 与 电子 东 的 夹 角 a—=si SE, op 
Ж РОА, ЕНЕ ВЕ. 例如 三 个 强 
НЭ А ЕС), OP 一 33 ЖЖ, І-762ЖЖ, 由 此 


“3%, 


计算 出 a=2.5"， 换 名 话说 ,腹面 法 线 方 向 (与 电子 束 方向 相 
反 ) 偏 离 [111] 方 向 2.5°. 用 这 种 方法 确定 的 取向 的 误 ЖЖ 
土 1" 左 右 . 


7.3 从 两 相 的 合成 电子 衍 
射 图 测定 晶体 取向 关系 


两 相 的 合成 电子 衍射 图 实 际 上 就 是 两 种 晶体 的 倒 易 点 
阵 平 面 的 释 加 ,有 时 可 以 直接 由 此 得 出 两 种 电 体 的 取向 关系 
在 无 扩散 的 马 氏 体型 相 变 及 共 格 析出 型 相 变 中 ， 由 于 两 种 点 
阵 中 低 指 数 平面 或 方向 有 平行 甚至 对 应 关系 ， 从 而 可 以 从 一 
张 合成 电子 衙 射 图 确定 两 种 点 阵 间 的 到 向 及 对 应 关系 .图 
7.ба 是 体 心 立方 的 8-Ti 中 析出 的 RA o 相 的 合成 ГІ 
射 图 ,所 有 В НАТО о НЕ. ВАН АН 
FIATAL IETA E ОН АЕ (0111. e 相 的 一 些 入 НЕ 


点 出 现在 二 (222)8 及 (21T)s 处 , 由 此 可 能 认为 2 相 有 点 阵 


常数 天 3 倍 的 体 心 立方 点 阵 ( 过 去 的 区 射线 分 析 普 有 过 这 种 
Жос) ,但 是 其 他 8 相 的 衍射 得 点 与 此 不 符 , 因此 这 种 看 法 
Жаса. Яп Ай o 相 标定 ， 则 可 从 图 7.6b 中 直接 得 出 两 
相间 的 取向 关系 ， 


(111); | (0010,,(21), | (100),. (7.4) 


БК. ЭДА ФИЯ АННЫ IR TELE) ЕКЫ 


Ж 
[222] в” —[003],* 


(2111, —[3001,*; (7.5) 
由 此 计算 出 e 相 的 点 阵 常 数 是 
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a= V Zap co= а, 


根据 上 述 取 向 关系 及 长 度 关系 得 出 的 两 种 点 降 间 的 对 应 
关系 如 图 7.6 а 所 示 。 在 体 心 立方 B 相 的 (111) 面 上 ,原子 排 
PME Е, НФ ar B 两 屋 原 子 在 Z 方 向 的 坐标 ( 痪 诬 ) 


以 去 [111] 的 长 度 为 单位 分 别 是 1/3 和 2/3。 在 转变 为 必 后 ， 
AR 3 IE T+ ¿y SEA Z 坐标 为 部 +w RŽ- m Bb (w= 
0,152—0.167). 


303, 203% 103, 0603 


41, 
302» |202, | 102. 
21, 
201, 1101. 


zi, о 
а b 
[ ERST LT 3 153 а) КАН РЕЯ"? 


001. 


A T100]e N hot), 


(11), 11001) 


但 是 ,在 一 般 情 况 下 , 两 种 晶体 间 的 取向 关系 及 对 应 关系 
不 象 外 延生 长 、 马 氏 体 相 变 和 共 格 相 变 那么 明显 ， 因 此 不 但 
不 能 直接 从 电子 入 射 图 中 得 出 两 种 晶体 疗 的 取向 关系 ， 甚 至 
ЖН ЯН ЖЗ. 如 图 7.1 中 铁 素 体 和 FesC 
ят, ЕЛЕНЕ ХЕ. 这 主要 是 由 于 这 两 种 
НИНЕ ЖЕН ВСЕ У 向 的 平 行 关系 (8 型 取 
向 关系 ) ,而 电子 衍射 图 又 不 属于 低 指 数 晶 带 的 衍射 图 ， 对 于 


* 307 + 


这 一 类 的 电子 术 射 图 ,采用 极 射 赤 面 投影 EAA 有 许多 有 利 
之 处 ， 在 合 戌 的 极 射 赤 面 投影 图 中 ， 除 了 电子 衍射 图 中 已 给 
出 的 平面 的 摄 (与 例 易 矢量 同方 向 ) 外 ， 还 可 以 检验 两 种 相 的 
其 它 一 些 极 , 特 别 是 必 指 数 平面 的 极 , 是 否 相 午 或 接近 相 重 。 
Ками ун р 衔 射 图 得 出 的 取向 关 
系 放 在 同一 个 标准 极 射 赤 面 投影 图 中 进行 比较 ， 排 除 标定 衍 
ЯВА ВО 180° 不 惟一 性 ,从 大量 数据 的 统计 分 析 中 得 出 比较 
淮 确 的 取向 关系 .这 种 方法 已 在 7.2.1 ӘЗ. НЕ 
Жж. 

(1) ЕРЕ ME, ЕЛЕ a 
指数 (如 图 7.1 a). 

(2) 给 制 相 对 于 这 些 蝇 带 轴 的 两 种 晶体 的 合成 极 射 赤 面 
投影 图 (如 图 7.1b)， 

(3) 固定 一 种 晶体 的 极 ， 将 另 一 种 晶体 的 极 旋转 1807 
《如 图 7.1 с), 

(4) 转动 这 些 绊 面 的 极 ， 使 一 种 晶体 的 001) 面 的 极 与 
中 心 相 重 ,得 出 在 这 种 晶体 的 (001) 标 准 极 射 才 面 投影 图 中 另 
一 种 上 蜡 体 的 两 套 极 ( 从 2 及 3 得 出 ) 的 投影 位 置 (图 7.2 b), 

(5) 检查 两 种 晶体 的 低 指 数 平面 的 极 是 否 相 重 或 接近 相 
#(<5°). 

(6) 选择 不 同 晶 带 的 电子 衍射 图 ， 重 复 上 述 分 析 。 只 有 
那些 多 次 重复 出 现 的 平行 关系 才能 算 作 是 两 相间 的 取向 关系 
《图 7.2a)。 

从 上 上面 的 讨论 可 尺 看 出 ， 极 射 赤 面 投影 作 图 是 取向 其 承 
测定 中 的 一 个 重要 步骤 ， 为 此 需要 制备 各 种 常见 相 的 标准 极 
Арки. хамит, ВИН 
算 机 计算 和 绘制 ,已 有 专著 5, 附 有 常见 相 的 标准 极 射 赤 面 投 
ЕН. ТИ НЮ НЕЕ В SEA, {рф 
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ра HC 36 ИЗ e om 

ВЕНН, E ГРАНИ 取向 关系 后 ， 平行 平面 
及 方向 的 具体 指数 还 可 能 有 若干 套 ， 例 如 上 述 的 西山 关系 有 
12 种 具体 指数 , 绘 在 极 图 上 显然 不 相 重 . 但是， 它们 可 以 由 
晶体 的 点 群 对 称 关系 联系 起 来 ， 这 种 由 于 对 称 关系 引起 的 不 
Е HEE 7.4.3 节 还 要 进一步 说 明 ， 


7.4 取向 关系 及 对 应 人 矩阵 


从 上 一 节 讨论 的 8-Ті-ә 相 变 可 以 看 出 , 用 电子 衍射 方 
法 确定 晶体 取向 关系 的 目的 主要 是 找 出 两 种 晶体 间 的 点 阵 对 
应 其 系 ， 从 而 能 对 相 变 的 机 理 有 所 了 解 。 这 种 关系 用 对 应 矩 
阵 儿 表示 既 简 洁 又 方 恒 ， 下 面 就 钢 中 的 蕊 氏 体 相 变 和 珠光 体 
相 变 讨论 取向 关系 与 对 应 弧 阵 以 及 它们 之 间 的 关系 ， 


7.4.1 БЕ" 


钢 中 马 氏 体 相 变 的 取向 关系 早先 曾 用 XX 射线 测定 ， 后 来 
及 为 电子 衍射 实验 证 实 。 著 名 的 KypntomMop-Sachs 取向 关系 
是 , 面 心 立方 ? 的 一 个 密 排 面 (111); 与 体 心 四 方 (e/a 接近 1) 
а 的 一 个 密 排 面 (101), 平行 , 在 这 两 个 密 排 面 上 的 密 排 方向 
又 有 平行 关系 , [110], | 1. 如 用 三 对 方向 表示 则 有 ， 

[112], | С1211., 
[110], | EL las (7.6) 
[111], | [101]。。 

这 仅 是 方向 的 平行 关系 ， 还 不 包括 长 询 关 系 .。 由 于 两 种 
晶体 有 不 同 的 点 阵 及 点 阵 常 数 ， 上述 点 阵 方 向 的 度量 单位 不 
同 ， 不 能 直接 对 比 并 进行 指数 变换 。 为 比 改 用 上 归 一 化 的 指数 
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关系 ;这 些 点 阵 方 向 在 除 以 其 长 讼 后 就 有 相同 的 度量 单位 , 因 
此 不 但 有 平行 关系 ， 了 还 有 长 度 相 等 的 关系 .(7.6) 式 改写 为 : 


1 


— 1 -— 
[112], — Ves [121jo 一 [100]z， 


Y $a, 

—1l— (1101, = —L—ni]-[0107 (7.7) 
Уау d = 7 to C 
—L— [111], = ——[mou1-(901 

Y 3a, ú У 2a, 1 т” 


XB B| A ФАТ, А — Seb (2.29) 式 可 以 分 
налу ЖЕТУІ HERNE Z 


. |, [i У fi 
rf a= 2 у? 0 + 
Убеіі уж УЗ 
2 1 | уз a 
PL -一 1—ys у? |, 
Y 64, 2 0 va 
i i 2 
„= ERE vya—-vs 0 |. 
уз ут ут 


从 土 述 指 数 变换 托 阵 及 ee=2.860 埃 ,av 一 3.564 №, 可 
以 计算 出 y 5а 间 的 方向 指数 或 阵 点 坐标 的 变换 矩阵 ,多 。 
Рон, V, 
0.810 ^ 0.208 0.924 
0.924 70.093 zur (7.8) 
0.208 1.225 0.093 


.М%” 


而 从 (3,23) 式 得 


eam s "y (7.9) 
ll, lal. olima x 
МЕЖ 000, 72-0, 075,07 МАН 


DAREK ESR FE y£ BE rh ñ s b 2 
(0, 9, 0,2(0, 0, 9), 


(+, i, o) —(0,301, 0,416, 0.717)., 
2' 2 " 
(7.10) 


(1, 0, i) (0.867, 0.047, 0.151), 
Lá 


(о, +, +) =(0.358， %:162, 0.059). 
ЕНОТ НЕЕ kE, КЕЗЕ 
变 过 程 中 原子 的 位 称 。 ША СЕ LE PR BS Ie A 
能 是 п/2(л 是 任意 整数 ), 而 且 变 与 体 心 点 阵 中 阵 点 的 坐标 
相符 .加 取 与 17 ,10) 中 小 数 最 近 玖 2 则 有 
(0, 0, 0), —>(0, 0,0),, 


1 1 
(uoce: 


(7.11) 
1 1 
(1, %, T). 0, Ü) 
1 1 1 Í 1 
(Doni 
由 此 得 出 的 点 阵 对 应 关系 是 i 
1 1 
Ini. 
i101], — [100], (7.12) 
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1 1-.- 
210111, — 311. 


必须 注意 ,它们 并 不 是 平行 取向 关系 。 仿 照 (7.7) 蕊 得 出 的 对 
应 矩阵 是 


1 0 1 
„E= 1 Ü 1 (7. 13) 
о i 0 


对 应 矩阵 的 作 用 是 描 述 两 种 点 阵 间 的 对 应 关系 ， 从 
{7.13) 式 可 以 直接 得 出 [ 见 (2.32) 式 ] 
[100J,<——[110],, 
[010], —» (0011... (7.14) 
Го011,4-->Г1101.. 
这 种 点 隆 对 应 关系 要 比 (7.12) НЕН, 并 且 可 以 直 
接 绘图 表明 (97.7). 这 不 是 别 的 , 正 是 Bain 在 1924 年 提 
出 的 у>а 相 变 模型 , Ч НЕ ARERR ЙОТА 


£010], [001)4, 


| 


图 7.7. APERE Bain EU 
4312» 


心 立 方 点 阵 中 就 已 存在 , БАЗА ЕНІН 较 大 而 已 (с/а= 
y 2 ) .在 [01037 方 向 压缩 17%6 ,在 与 此 正 交 的 方向 拉 长 13%， 
ИКИ. Ват 模型 是 马 氏 体 相 变 理论 的 基础 ， 
最 可 以 由 西山 取向 关系 锥 算得 出 . 

比较 (7.8) 及 (7.13) 式 可 以 看 出 ,只 要 前 者 中 矩阵 元 素 的 
数值 取 最 接近 的 整数 值 就 可 以 直接 得 出 后 者 。 换 句 话说 , 这 
两 个 矩阵 还 是 比较 相似 的 ， 


7.4.2. 钢 中 的 珠光 体 相 蛮 [3 


珠光 体 中 铁 素 体 与 Fesc 间 的 取向 关系 测定 已 如 前 述 
(7.2.11), rp йз АЯНЫ ЭЕ RR XB ТЕРЕ АДА ORE IR Rub 
饱和 固溶体 的 分 解 及 马 氏 体 分 解 生 成 的 FesC 中 出 现 过 ,说 明 
这 种 取向 关系 其 有 普遍 党 头 。 (7.1) 式 中 的 方向 平行 关系 经 


1 l c 
211001, —-————1 110], 
101001, = (110), 


1 
Y 32a, 


110191, = Cih, 


1 = _ 
- 1901], Ну. 


这 些 方 向 间 有 对 应 关系 , 长度 接近 相等 , 如 a/v 2а.= 
1.116,5/у/3а,-1.025, с/у 6а.=0.960. S -Eh a i 
矢 变换 成 FesC ЖЕЕ, 2 д FesC 的 阵 点 坐标 变换 成 “ 
ВОВЕ P se ps РЕ, ш, 
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та —b с 
За, Y 8 ба. 
До с 
За, Y ба. 

b 2. 
9 Y $4, Y $a, 


—1.116 —1.025 0.960 


а УЗ. 
Via Va =| 1.116 -1.025 0.960 


Q 
ll 


0 1.025 1.920 


(7.16) 


1 111.116 0 0 
11 0 1.025 0 =@ еге, (7.16) 
1 


кє = 
= 
= 


(7.17) 


ENT 
| 
=> 
ке ке 


2 


还 可 以 由 (7.1) 式 或 (7.15) 式 直接 得 出 , г 是 点 СЕМИ 
BE ,对 角 线 的 三 个 元 素 是 在 Fesc 三 个 晶 轴 方向 的 张 应 度 (ke 
ДЕСНЫ). ЛАВЫ БЕ ВИ АРЕНЕ ЗЕ 可 以 推导 
НЕЕ ЕН ЖЕК ЖЕКА Eo IBS RE DEBES, ЕЕЕ 
构 比 较 复 杂 (每 个 正 交 单 胞 中 有 20 个 原子 , 都 有 程度 不 同 的 
位 移 ) ,这 里 就 不 分 绍 了 . 读者 可 阅 参考 文献 [11 一 13] . 


7.4.3 电子 衍射 图 的 矩阵 分 析 


从 上 面 讨论 可 以 看 出 , 秆 阵 5 RE 一 方面 意义 不 同 ,内 
容 不 同 ,一 方面 又 有 密切 的 内 在 联系 ,矩阵 元 素 的 数值 也 很 接 
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Ж. 下 面 首先 指出 它们 的 差别 ,不 应 混 清 ;然后 讨论 它们 在 电 
子 衔 射 图 的 矩阵 分 析 中 的 应 用 . 

вы” 是 由 衍射 试验 得 出 的 相 变 后 两 个 晶体 点 阵 的 方 
HETARA MERET 是 从 结构 模型 或 从 试验 经 过 推算 得 出 
ВОН BL EB PL B PEDE REOS УЗЕ 5. 和 矩阵 多 是 相 变 后 亲 
个 晶体 点 阵 的 坐标 变换 矩阵 ,描述 两 种 阵 点 的 相对 几何 配置 ， 
矩阵 元 素 一 般 不 是 整数 ;而 矩阵 8 给 出 阵 点 在 各 自 点 阵 中 的 
坐标 ,矩阵 元 素 总 是 整数 n,n/2( 有 心 点 阵 ) 或 n /3 GE D 
阵 》。 这 两 个 4e 阵 中 相对 应 元 素 的 数值 之 差 表示 相 变 中 点 隆 
的 形变 或 隆 点 的 位 移 ， ША, ЗН ЕЕ ЕЕ 
近 ， 相 变 中 点 阵 形变 就 越 小 .比较 (7.8) R. (7.13) ДАХ 
(7.15) 及 (7,.17) 式 可 匈 , 珠 光 体 相 变 中 生成 的 5 与 FesC JBE] BS 
FAEERE ns Se ЗЕКЕН ХЫ ЫРЫ, 


Ф *112« 
. Ф006с 
Ф 
Ф 


° 

* 

. 
ө 0055 ө 
+0042 002 
.003 ә 
Фр; 9002 % 
* 021: %001: e 
+020: Ф000 ө 
+ Ф LÀ 


€ b P OO . Ü `. 9 9 c 
.. Ü 9999209 


ш 7.8 (1101. ñ Hn C100, & 
带 的 合成 电子 逢 射 图 
gp 5^ 是 由 电子 衍射 试验 直接 得 出 的 , 反之 , 可 以 用 它 
来 分 析 电 子 衍射 图 , ТЕНТЕК НЕКЕ, 
最 好 用 电子 计算 机 计算 c4,5 ,在 对 应 和 矩阵 多 与 f de C 35 
数值 差别 不 大 的 情况 下 ;利用 对 应 矩阵 的 元 素 都 大 整数 (由 于 
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SK ПОДА, ,7 的 相对 值 ; 公 因子 1/2 或 1/3 "Ле, 
可 以 显著 简化 运算 ,引信 的 误差 也 不 大 ,特别 是 用 矩阵 多 验证 
电子 衍射 图 的 标定 结果 MM 四， 图 7.8 是 珠 兆 体 的 电子 衍射 图 ， 
其 中 Бес 的 街 射 得 点 属于 [100], АЖ, a 的 衍射 诅 点 属于 
[110], Е, а 的 110 衍射 姓 点 与 FesC 的 022 ЯН A 相 
Ш, 这 与 从 < ==, 得 出 的 
1 1 9141 
i 1411 
1 1 2101, г 
相符 。 当然, 这 只 是 近似 关系 , 淮 确 计算 还 应 用 矩阵 57 ,而 在 
THE rp k E R КЕСЕ, A BE E AE Y mi BERE FR 
AZ НЕ. 

24 JH] PX EB Ar RE НЕЛЕР ЖАР ЕЖ 
ВЕНЕВ, ЖҰПАР TEDEH., ИНЕ Id 
ЕН, НХЕТЕЕЖЕЛ ЕНШІ, MARK 
电子 衍射 图 可 分 别 确 定 晶 体 工 的 卓 带 辆 在 倒 易 空 间 的 表示 
[hn Jus Ау] Жаз Ж ПІЗ ЕНІН, Ба Но]. 在 衍射 
Ej Exp XE 89 lS 3 

[ha дә Аз] [Ни На На] 
[Asi Әәз а] WH [LHS Ну Hal. 
两 相 的 基 矢 变换 矩阵 9^ а 一 .Yo 定义 ,从 [2.34) 式 可 得 出 


0 
2 


ы 
ты 


Ни На На] Ау 9 0][ A21 £i Au |! 
FF=| Hun Ha Hal 0 À 0 || ла kn an , 
Ны Ho Hallo 0 А 11 Аз hay Аз 


Җир A An As 是 各 对 平行 倒 易 失 的 归 一 化 因子 。 

在 标定 重 倒 电子 衍射 图 上 时， 每 个 衍射 图 的 指标 化 都 有 对 
称 的 不 唯一 性 ,这 导致 从 上 式 确 定 矩阵 的 不 险 一 性 。 下 面 
以 并 方 晶体 的 双 蕊 为 例 作 一 说 明 。 在 不 改变 向 指 的 情况 下 ， 
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УЛЕЕІНЕЕЖ АЯНЫ RU d T REM BERE 24Р 
ЖЗНЕ. МИНЕ 工 的 指数 取 定 , 按 24 种 方式 变动 晶 
EHER, ҒЫН; Я: 22 Eh ИВО, 
ЕРМЕ СЕМЕН МЫН K.p E RE. . дА fE Iji 
数 取 定 , 晶 体 工 的 指数 按 24 种 方式 变动 ,将 使 ЖЕМІН 
列 交换 位 置 及 改变 符号 , 总 之 ,8 矩阵 的 歼 个 元 素 S, 的 绝对 
EREE, ER Sb HER, 符号 以 及 列 与 列 的 位 置 , 符 
БИЛЕТ, 这 样 共 有 24x 24=576 种 形式 , 这 也 就 是 立方 唱 
体 双 晶 等 效 旋 转 和 矩阵 的 数目 。 应 当 指 出 ， 在 宗 定单 晶 电 子 衍 
射 图 时 出 现 的 180° 不 唯一 人 性 所 得 到 的 另 一 套 576 ГЕНЕ 
阵 是 不 正确 的 解 ， 不 仅 不 与 前 述 576 TERSA, mi Bid 
本 秧 也 不 等 部 ， 关 于 排除 180? 不 唯一 性 的 问题 在 第 五 章 和 
7.2.1 节 已 作 过 介绍 ， 

在 非 立 方 虎 系 中 ， 不 改变 向 指 选 到 基 舌 的 可 能 方式 数目 
N HEU 3g 29 8.1E 3826 4.758826 12, ZAA 6, А02, ЮН 
此 在 这 些 唱 系 中 双 晶 的 旋转 矩阵 等 效 数目 分 别 为 N:。 不同 
晶 系 癌 双 晶 取 和 关系 矩阵 的 等 将 数目 为 ww:。 这 种 由 于 
对 称 关 系 引 起 的 不 唯一 性 在 实际 工作 中 是 经 常 遇 到 和 的 ,以 
7.2.1 节 所 介绍 的 用 极 图 法 从 斑点 电子 入 射 图 测定 铁 素 体 与 
Fe,C 间 的 取向 关系 为 例 , 由 于 对 30 个 合成 电子 衍射 图 分 别 
指标 化 时 有 这 种 不 崔 一 性 ， 我 们 很 可 能 由 一 个 台 成 衙 射 图 定 
则 的 取向 关系 如 (7.1) 式 所 示 , 而 从 另 一 个 合成 衍射 图 定 出 的 
取向 关系 为 

(001). | (211), [100], | (01114, [010]. 1111114, 

НЕЖИН АВЕ, XR 
需要 作 一 个 点 群 对 称 变换 ， 因 此 ,在 实际 工作 中 常常 把 Fe,C 
的 (001)。 极 规定 只 绘 在 铁 素 体 的 护 准 极 图 上 的 (001) 一 
(111)—(101) 特定 三 角形 内 ， 面 (100)。 与 (010)。 则 相对 于 
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(001). АНЫН. 这 样 就 可 以 排除 这 种 不 唯一 性 ， 

挛 虎 是 双 晶 取向 美 系 的 一 个 特例 ， 很 早 就 有 人 注意 到 立 
Jr dà Ore d 5 кале, (11108920038 Ы 
(221), {114} — ik АЕ dA SE ЖЕ ШКЕТ, ixsbsc Еһ deo SR 
不 唯一 性 问题 .立方 晶体 {111)} 率 晶 矩 阵 见 6.5.1 节 , 它 的 等 
效 旋转 矩阵 对 应 的 旋转 关系 为 《111> 一 60"; <1102--70228; 
41200—131?9', 4311»—146733', <111)—180°; <211>— 
i180”-.… 等 等 ， 这些 族 转 关系 的 符 效 性 ,在 不 同 的 讨论 范围 其 
含 巡 是 有 差异 的 ,在 蝠 兴趣 的 挛 晶 范围 内 ,可 作 两 点 说 明 ， 第 
一 ;就 一 个 坐标 系 已 经 完全 确定 的 立方 吊 系 来 说 , (111) А 
与 (113),(1321),(211) 挛 晶 所 形成 的 复合 点 阵 基 一 个 ,它们 是 
SS COLD В 55 012), (211), (Еж). (XC 
РЕНО (111) 率 昌 变换 为 мии 5% (112) 
LX Li NA ЕНЕ. 另外, ЕЖ ҚАШУ 
截 线 一 艇 也 不 相同 。 所 以 , 所 谓 等 效 音 指 空间 复合 点 性 是 一 
个 ,而 不 表示 两 种 指数 与 取向 完全 相 竺 第 二 ,对 高 次 可 蝇 来 
Wh, (111) ZÆ 5 {221} 或 (411) КАНА, 或 与 某 
一 特定 的 《110> 的 141.06° 旋 转 完全 相等 .在 不 同 的 {1i1} 面 
上 接 过 进行 三 次 挛 卓 的 作用 与 {721) — E A Ж. ШИ — 
个 挛 晶 面 与 第 三 个 相同 ,三 次 率 晶 的 作用 与 1511] 或 {552} 一 
ған, ЧЖАН; {744}, {877} 51154) 一 次 
ЖәНЕ. 它们 又 分 别 与 特定 的 《011>-282.12" 旋转 ， 
<123>-112.5° 族 转 A141>-141.06° 旋转 … a 
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7.5 A mkv T $r 3 ÉE] v НЕ 


7.5.1 相 重 的 衍射 图 


在 有 简单 取向 关系 的 两 晶体 合成 电子 衍射 图 中 ， 一 个 晶 
体 的 衍射 斑点 有 了 时 与 另 一 个 晶体 的 衙 射 得 点 完全 相 重 ， 这 样 
就 不 容易 鉴别 是 否 有 两 相 共 存 ， 如 在 面 心 立方 晶体 中 生成 李 
ХАН, Morti y 碍 与 体 心 四 Бі >” ЯН (Nis 
Nb), ДЗЕН B 578 e 相 之 间 , 都 经 常 观察 到 这 种 情 
况 。 近 年来, 一些 作者 ?从 各 种 角度 讨论 了 相 重 衍射 图 的 
问题 下面 简单 介绍 与 基体 衍射 簿 点 相 重 的 第 二 相 衍射 图 的 
唱 带 轴 指 数 判 据 肥 其 应 用 的 例子 . 

ИИА а, аз, аз, Ж АИА AnA 
As 它们 之 间 的 转换 其 系 为 


А,= 258,8, (#,}=1,2,3), (7.18) 
i 


Я, 构成 的 S^ ЕН. 第 二 相 点 阵 平面 
ВОН КІЛ ОА СЫНА Ж 

= 3X, (7.19) 
д Z =S, Z, Ж ЕВЕ. щот, 为 有 理 数 时 ,可 
ЖТ, НЕ, НЕЕ 7 М-Ж, DÈ Ta 
的 最 小 公分 母 。 将 (7.19) 式 展开 后 有 


TH TT EK +T L. = Dh, (7.19.1) 
T.H +T, K 十 了 33 工 =р'В, {7.19.2) 
Тан -Тықк-Ттыьпр- D“. (7.19.3) 


可 见 , 将 第 二 相 的 基 一 个 K L AR ARENE 空间 坐标 
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描述 时 , 由 于 矩阵 前 面 的 系数 所 限制 , nil 一 般 不 是 整 
数 ， 这 意味 着 第 二 相 的 这 个 Н KL 倒 易 点 不 与 基 栖 的 BE 
AIE. BH АЕ 为 整数 时 它们 才 相 重 。， 因 此 令 (7,19) 的 三 
ЛКН A, k, 1193 整数 , 这 样 的 H K L 点 就 是 жЕ ME 
点 ， 由 这 些 倒 易 点 构成 晶体 学 上 称 之 为 基体 与 第 二 相 的 重合 
倒 易 点 阵 。 (7.19) 的 三 个 分 式 还 可 用 广义 晶 带 定律 表述 为 
rri—D'n,(i—1,2,3) (7.20) 

AP rA H KL ДРИ X Nr ТА ТЫА, + 
ГһА», (7.19) 的 三 个 分 式 往往 可 以 整理 成 更 加 简单 的 形式 
ОЛАТАЙ), 这 相当 于 r; 的 表示 不 ЖЕ 一 的 。 在 表示 
HEL 点 在 基体 出 易 空 间 的 指数 是 整数 性 上 ，[Tii ,Ts Ta] 
与 [LM T: +mD', МТ+ тр", МТа+ ms D? J P Yol 
经 此 整理 后 ,三 个 分 式 有 可 能 归并 为 一 个 式 子 

ТІН +T',K +T L= Б! п, (7.21) 
+ BT E #81 5 PA ар” 层 的 (TTo 个 易 面 
ЕО EST 86 УЛАНА м), АЯН IT Ë Хх 
些 不 同 高 度 处 的 (ZI 2Ta)” 即 为 丰 重 例 易 面 。 其 上 的 相 重 倒 
БЧБ pio Heb 5 ШАН (UP Y, U JV FF. AR 
足 的 条 件 可 考虑 如 下 。 取 (UF 天)*” 上 一 个 最 小 平行 四 边 形 ， 
CHAME r (H KL) B r (HT ESL) Pria. 


кү = D'hi rr = Р’, (7.22) 


这 里 r= [T TT Т. dà Wr aE i ña dr Hi U=F,(r, x г,), F. 
是 正 空 间 中 第 二 相 单 胞 体积 。 38 r S U ДЕЛЕ а] ір Б, 
代入 rxU 可 得 到 


q-GXU) e CF ТУРА" (SU — TUE )As + 
€ . 


(ТҮР —TQU)AS, (7.23) 
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пиш 


RI. ре О) ерх Qn) =r; (таз) —n Gin. Ж 
(7.22) 式 代入 得 到 


Тех” А," + nsAs + nAg") (7.24) 
c 


ЖаН m =А НН, n= Ki hK, ns =h,L Ро. 
比较 (7 .23), (7.24) 可 得 到 相 重 侧 易 点 所 构成 之 倒 易 面 指数 
П.Р, prilikkiu PX 


TF TF = D'n TAU ТР = D'n;; 
T! —T4U = D'ns, (7.25) 


IAHR R AHER, (1) НЕН ЕЕ 
存在 与 (7.19) 的 三 个 公式 能 否 妇 并 为 一 个 式 子 是 互 为 充 要 条 
件 的 。 ЗОВЕ 的 代数 余子 式 都 是 D 的 整数 倍 , 那么 
(9.19) 三 起 就 可 以 归并 为 一 个 臣子。(2) 《7.25) 三 个 判别 式 
不 是 独立 的 ， 25 T' 5 D' 有 公约 数 时 ， 必 须 选 用 不 包括 Т, 
的 分 式 , 此 外 再 搭配 一 个 分 式 即 可 。 (3) 上 面 的 讨论 仅 限 于 
简单 点 降 , 对 于 有 心 点 阵 , 一 般 需 要 先 将 其 变换 到 简单 点 降 进 
行 考 虑 。 在 第 二 相 为 简单 点 阵 , 仅 基 体 为 有 心 点 阵 了 时 可 接点 
阵 消 光 条 件 将 (7.19) 三 个 分 式 组 合 为 一 个 新 式 子 ， 由 此 得 到 
(7.25) 的 第 二 组 判别 式 , 作为 新 的 制约 条 件 。 对 于 立方 晶体 
有 心 点 阵 的 旋转 问题 ,点 阵 消 光 不 会 提出 新 的 限制 . 

FELAH ды РЁ НУ 3É ña БЕТЩ ә ЗУ. 575 fh ЕН 
电子 衍射 图 说 明 (7,25) 式 的 应 用 , 

ПРОЗЕ S6 C111) 25 A P HA ne fp 


122 
S= + 2121, 
221 
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它 是 焉 变 归 一 化 揭 上 矩阵 ,9 == D=, БІНЕН) 
ЕЕЗ НЕ Я ARETA 

Н+К+Е=3 n, 
ЕЕЗ АЕ АУА АЙЫУ Be ЕВ 12 个 
(112) 35 dà НЕЙ Вл 


РН +q K +rL=3n (7.26) 
A't ppr 是 杰 上 生 面 指数 ， 所 以 
gIF —rV =3 ni rÜ РИ =3 m (7.27) 


ЖЕЖ АН НІМЕН ЕНЕ УЗЕ ДА ДА TI fle ЖЕН? 
HER. | 

7.9, 7.10 画册 了 面 心 立 方 及 其 挛 晶 在 倒 易 空 间 与 正 
空间 的 重合 点 阵 。 立 方 点 阵 用 三 角 坐 标 轴 ( 粗 线 ) 和 六 角 坐 标 
轴 ( 双 线 ) 描 述 , 用 绕 主 轴 旋转 180" 来 显示 立方 李 晶 关系 .从 图 
可 以 看 到 , 基体 5E Аа АН 也 是 六 AAR RAR 


7.9 УНЕ ERdEBA mat E 
OLERARA OAPAMA ss 


ж). 
HOY dà 0111) 面 上 生成 的 六 角 蜜 堆 晶 体 的 取向 关 
系 为 
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<> 


图 7.10 ОУУ A ДЕЛЕ SE SIR ВАН 
ФЕН; OERA 


303 413 
%-2|830 ‚=> 483 |, (7.28) 
444 843 


НЕВУ КЕ 

—2Н+2 K +3 L=6 п (7.29) 
HRR FAARAHI dA a PE PH 7.9 rh, 扣除 消光 
ҢНЫН-К-3л,Е-2л жі 之 后 会 发 现 面 心 立方 , ХАЖ 
和 率 晶 有 共同 的 重合 点 阵 。 НЯ, 条 件 后 (7.29) АЯ, 
H—K-3a, THI3R (638 E B i н: НЕХ 

ИР = ni, H =3н.. (7.30) 
37.1 列 出 了 基体 uo, wA Bav t ay а ДА ROS fes 
18 TRECE 15 ЯН НН отан НЕ р. 
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3$ 7.1 ШОМУ Гато R 530E 47 
19а), Ж ea" 


Шоу F a ны (ҚАН АШ) 

E: 

uow alib ати | аі» | ат» 
тоб 1 2 2 — — -- 
119 1 1 4 I 1 9 — — 
111 1 i I i 5 I — 一 
210 0 1 2 可 5 3 一 一 
21 1[ 2 5 5 3 7 1 2 1 I — 

2 21 а 4 75 4 B 1 — 0 0 1 
$ 10 Т Б & Ë 7 4 — — 

3 1 1 1 7 7 1 3 1 Т B 5 一 

3 2 O 1 4 16 7 8 2 — — 

8 2 1 1 2 3 $50 1 8 2 I 1 2 Ti 
322 5 8 8 1 4 o| di F — 

3 3 1 5 5 11 ТІП I1 — 1 1 18 
3 3 2 T 了 10 $ із 2 一 і 1 

4 1 0 50710 2 3 2 - - 
411 0 1 1 í ТЇ Б 5 7 7 — 
421 2 8 11 5 d 1 17 8 $ 3 413 
4 3 O 2 5 14 то li 2 — — 
431 4 т 13 8 15 1 4 3 1 1 5 
4 3 2 2 3 4 2 80|H 7 1 3 1 d$ 
4383 8 11 11 4 17 Т 18 Б š — 
441 2 2 5 15 14 1 - 2 2 Т? 
4 4 3 | 10 10 13 2 6 | — 3 z 18 


7.5.2 不 相 重 衍射 图 


RER, 合成 衍射 图 以 不 完全 相 重 者 为 多 。 由 于 电子 
被 吕 体 的 散射 强烈 ,二 次 衍射 效应 显著 ,所 以 不 相 重 衍射 图 经 
常 出 现 由 二 次 衍射 兽 点 与 两 相 衡 射 鱼 点 一 起 排列 成 整齐 的 网 
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Ене р Ср ЕА 
KARRA шоо" САНАК 
аз» | ить | dip ато 
4 43 8 — — — 
4 2 3 а 1 0 — — 
о о 1 8 8 3 - — 
4 9 8 4 20 3 一 一 
1 I as 2 g 8 1 3 0 一 
8 4 15 8 2% 3 — 4 8 5 
4 1 8 4 14 3 - - 
8 8 15 о 8 3 16 83 $ — 
20 4 15 4 32 3 一 一 
2 о 3 5 uM 83 1 5 5 7 3 
4 3n 4 8 3 55 # 3 - 
16 8 21 8 32 3 — 16 32 15 
2 1 5 8 14 3 - 5 10 3 
20 B8 15 4 12 8 - - 
2 23 3 1 8 3 10 20 5 - 
18 іш 0 4 I 44 8$ 28 32 15 
28 8 21 а а 3 — 
5 1 8 5 20 3 i 4 o 4 6 3 
4 о 9 4 12 3 % 55 3 28 44 18 
2 15 Б 8 3 14 28 3 = 
8 4 9 8 44 3 一 20 40 FI 
8 4 59 8 12 3 - 28 56 18 


格 , 如 图 6.11 ж, 在 衍射 的 倒 易 空间 中 , АЕ E 
示 出 基体 与 第 二 相 的 例 易 矢量 合成 而 得 的 亚 点 阵 ， 我 们 称 它 
为 基体 与 第 二 相 的 倒 易 点 阵 的 最 大 亚 羽 阵 ， 可 以 证 明 5c5 ,这 
个 亚 点 阵 是 正 空 间 中 基体 与 第 二 相 的 重 台 点 阵 的 倒 易 点 阵 ， 
我 们 以 面 心 立方 挛 晶 为 例 作 一 说 明 。 
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El 7.10 фано AE RANED ЖЕ 
МЕЖА ЕЕ WESA а =--[0111,a E101, a= 


[111]. BEL ELS REA == LIZIT, e "= 5 
[211]*,^,*— 111117". 根据 合 易 基 矢 变 换 式 


a^ $42] a* 

Ë 4 2 2 Б 

a^". 11 1 аз" 

中 的 变换 矩阵 可 将 这 个 例 易 空间 中 的 例 易 面 (110)” (用 
aj" аз" aj АЖЖ АЗИЯ Ж ТІН 6.5 中 ,此 时 可 
ЖИЛЕ ПИШЕ ЛИННЕЯ Па’ 
[00217°+ [1111]: А „(85° —а;*) = 19247" E № [11317 + 
[1112 合成 …… 等 等 。 因 此 合 成 的 电 子 衍射 图 不 仅 在 相 重 


衍射 图 上 显示 出 人 司空 间 中 重合 点 阵 的 二 维 截面 ， 而 且 在 不 相 
重 衍 射 图 上 也 会 显示 出 正 空间 重合 点 阵 的 二 维 便 易 截面 . 


7.6 择优 取向 


晶体 在 生长 过 程 中 ,有 些 晶体 方向 常 与 热流 .电流 或 应 力 
方向 保持 一 定 的 取向 关系 。 多 晶体 的 这 种 有 规则 排列 的 现象 
称 为 择优 取向 或 织 构 ， 金 属 的 织 构 尤 其 引信 注意 ， 一 虽 因 为 
它 有 了 时 是 难以 避免 的 ， 无论 在 奖 辕 过程 中 还 是 在 冷加工 形变 
以 及 随后 的 再 结晶 过 程 中 ， 都 可 能 出 现 择 优 取 向 。 二 则 织 构 
有 重要 的 工业 音义 ， 双 取向 硅钢 片 的 电磁 性 能 远 较 一 般 硅 镇 
片 为 优 ， 定 向 结晶 的 高 温 合 金 也 有 较 好 的 高 温 强 谋 ， 另 一 方 
面 ， 有 织 构 的 钢板 在 机 械 性 能 和 加 工 性 能 方面 都 显示 各 向 异 
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性 ,有 了 时 在 生产 中 出 现 裂纹 。 因 此 ,过 去 曾 使 用 XX 射线 对 金属 
的 织 构 进 行 了 大 量 的 研究 工作 ， 用 X 射 线 织 构 衍射 仪 测量 织 
构 的 技术 已 经 发 展 到 相当 完善 的 地 步 。 如 配 有 小 型 电子 计算 
机 和 笔 给 仪 ,还 可 以 使 极 图 的 测定 工作 自动 化 。 但 是 ,这 种 方 
法 只 能 对 已 经 形成 的 织 构 进行 统计 性 的 测量 ， 不 能 对 其 形成 
过 程 及 细节 进行 观察 和 分 析 。 而 在 电镜 中 则 可 以 一 方面 观察 
再 结 岛 过 程 ,一 方面 用 选区 汪 射 测 定 其 取向 关系 ,自从 金 展 薄 
膜 技术 得 到 推广 后 , 织 构 的 研究 也 是 它 的 一 个 重要 应 用 方面 ， 

根据 多 晶体 的 不 现 择 优 取向 ， 金 属 的 织 构 基本 可 以 分 为 
两 类 ， 即 思 向 对 称 织 构 ( 纤 维 织 构 ) 与 非 轴 向 复式 织 构 ， 

(1) 轴 同 对 称 织 构 ， 金 属 中 一 惰 指 数 晶体 方向 47 与 
织 构 轴 平行 或 作对 称 分 布 ， 而 其 它 方向 不 受 任 何 限 制 。 这 种 
轴 向 织 构 一 般 采 用 与 织 构 轴 平 行 的 方向 指数 Cuvw》 表 示 之 ， 
这 就 是 通常 所 谓 的 纤维 织 构 ， 或 称 丝 织 构 ， 金 属 的 冷 拔丝 、 
棒 、 管 显示 不 同 程 库 的 纤维 织 构 . 

(2) 复式 织 构 。 当 受 较 复杂 的 应 力 状 态 时 ， 金 属 党 不 同 
方向 产生 不 均匀 变形 ， 这 就 形成 非 轴 向 对 称 的 复式 织 构 .在 
复式 织 构 中 其 重要 的 是 轧 制 织 构 ， 金 属 在 轧 板 过 程 中 产生 的 
变形 是 治 轧 制 方向 昼 长 , 厚 诬 减 薄 ,而 宽度 基本 不 变 ， 因 此 在 
轧 制 板 材 料 中 织 构 的 Жл ЗУ (ВАР) Ги, (ААТ) 是 与 
&LTEISE £7 SET FE Cui] 是 与 轧 制 方向 平行 的 方向 指数 ， 
这 种 织 构 也 称 为 面积 构 或 板 织 构 . 

予 耐 主要 讨论 有 织 构 的 多 晶 电 子 衍射 图 的 标定 。 


7.6.1 纤维 织 构 的 衍射 图 


纤维 织 构 的 特点 是 有 一 个 纤维 辑 ， 多 晶体 中 的 大 多 数 蝇 
粒 都 有 同一 个 低 指 数 晶 体 方 向 与 此 平行 ， 而 在 其 他 方向 都 是 
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无 规 排列 .我 们 可 把 这 些 其 有 一 个 [zzxc] 方 向 的 多 晶体 者 成 
J — Ti АЕ ГИ hh ЕЕ 360" ， 这 个 单口 体 的 每 一 个 例 
ВНЕ Л.Н БН Е 
ӘНЕ ARMASTA erw] 为 中 心 的 一 系列 同心 吏 。 

具有 Сиг) 取向 的 单 晶体 的 机 РЕД. 根据 ie 十 如 十 
Iw 二 NN ,分 布 在 N=0, 土 1, 土 ?2,**: 的 不 同 层 上 。 在 有 [wwiw] 
组 构 的 多 晶体 中 ， 由 这 些 ji 重 易 阵 点 扩展 成 的 同心 加 也 随 
之 分 布 在 相应 的 层 上 (图 7.11)。 这 是 讨论 纤维 织 构 衍射 图 
的 出 发 点 。 下面 以 体 心 立方 金属 为 例 说 明 电 子 束 沿 不 同方 向 
АНАН. 


7.11 ВЕБЕРА Согоо $E КЕЕ] БНО Я ЖЕРЫ 


首先 讨论 电子 束 藻 纤维 轴 [1103 人 射 的 情况 ,反射 球面 与 
通过 原点 的 入 =0 倒 易 面 相 截 ,因此 衍射 图 由 六 一 0 面 上 的 一 
系列 的 同心 贺 组 成 (图 7.12 а). КЕ 
ЖЕ, ІН» А ЖЕР Becr Ба Еу 
环 都 出 现 ， 如 其 中 无 130, 123 ЕҢ, GE RESET 0 
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Жи НЕЙ b &r1—2 n 这 一 条 件 外 , Xp E WIE BAS 
定律 hu + Ао Dez 0 的 条 件 . 在 frvw]j]=[11 们 时 ,这 个 条 什 
Æ һ+ 0,110,200, 211, 220,222 等 入射 环 之 所 以 能 出 现 ， 
是 因为 这 些 АН 指数 族 中 有 110,002,112,220,222 SE SE d E 
ht &—0 Bd d EUG AE Cii ЗЫН БЕЗІ a 
混乱 而 电子 束 垂直 人 射 就 属于 这 种 情况 ， 

其 次 讨论 电子 束 与 纤维 轴 正 交 的 情况， 反射 球面 通过 
Luvw БСВ BR РОГ нею] E WEAR. BT 
这 些 同 心 圆 排列 在 不 同 层 上 BEDA ДА, НЕЙ ДЕ IN = 0, 
+1, +2, “ЖЕНЕ ЕСЯ 7.12), 这 与 区 射线 晶体 结 
构 分 析 中 的 旋转 单 唱 衍射 图 中 得 点 分 布 在 层 线 上 类 似 ， 不 过 
在 这 里 同一 指数 族 ӘНЕ 点 还 应 坐 落 在 距 中 心 TEGE 
+k. 换 名 话说 ,衍射 班 点 的 指数 АЕР 应 满足 这 两 个 条 件 , 由 此 
不 难 标定 所 有 衍射 斑点 的 指数 ， 这 种 层 线 衍射 图 在 纤维 织 构 
工作 中 是 常见 的 ， 因 为 金属 丝 试 样 一 般 是 平 放 在 电镜 的 试 样 
全 上 ， 电 子 束 与 纤维 轴 正 好 正 交 ， 

最 后 讨论 电子 来 与 纤维 轴 成 一 角 庭 的 斜 向 人 射 的 情况 ， 
这 狂 有 如 在 图 7.12 a 中 悍 持 电子 东 在 图 面 法 线 方向 不 动 , 而 
dà 65 5808 $E EOM des) — T НИ 30° .在 OM 方向 ,反射 
ВБ N —0 REARS HR, (BLIBL TI ПЕ ВУ , ВЕ 
Жш ЖЕЛЕ К, ШЕЕ ШШ. ЖБ ОМ 正 交 的 方向 ， 
反射 球面 与 图 面 成 30 A Wk =0 层 上 的 贺 环 首先 在 这 个 
方向 消失 Му, ШИЕ ЛЛ = 1, 62. BEKE 
АБИТАЕВА, оная 
ARAS ,向 相反 的 方向 转动 。 固 此, 除了 原来 在 六 =0 Б 
Ef ESI SE АТА УЬ, БН H6 Т Fg IN c0. GS ELE ,如 
130,123 等 。 所 有 园 弧 都 排列 在 不 同 层 线 上 , 除 在 ОМ EX 
的 方向 的 较 长 加 弧 外 ,其 它 的 贺 强 都 与 图 7.12b 中 的 衍射 在 
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Hi 7.12 ОРАГАН, Boe rr ПЕ, ИО 
a. РИА, 
b. 电子 束 与 纤维 轴 正 交 ; 
c. 电子 束 与 纤维 轴 交 于 30* 


点 一 一 对 应 ， 

上 面 讨 论 的 是 比较 理想 的 情 说 ， 即 几乎 所 有 晶 粒 都 有 一 
个 L110J] 方 向 严格 与 纤维 轴 平 行 , 因 此 会 出 现象 旋转 单 唱 那样 
БОЕ ДІНІН ЕНСІН 7.12с). ПАИ НГ ОЬ, ДЕЛУ 
射 班 点 将 扩展 成 为 一 段 圆 弧 , 离 中 心 越 远 ,这 种 现象 越 明显 ， 
Và. ЕЗ 8558) [51A 38 P^ ЕЙТЕ] ‚ДЕ ОМ 方向 基本 上 有 相同 的 
展 宽 现 象 ， 由 此 可 以 区 到 这 两 种 不 同情 况 . 


7.6.2  *LiflZ 455 $15] FS] 


在 理想 的 节制 织 构 中 ,多 帅 体 中 各 蝇 粒 有 一 个 共同 的 平 
行 平面 ， 并 有 一 个 共同 的 平行 方向 。 如 果 杞 制 织 构 的 这 两 个 


* $31. 


БАЛЫН ен, ЭВА ны ЕМЕН 
Ша ТІНЕН ЕН. НЕ ух Жн РЫ, ЕХ 
Bi ЖИЕ ЖЕНИ, ЖИНА НЫ, TEJ 
要 比 单 晶 的 衍射 图 复杂 ,这 表现 在 得 点 不 只 一 套 , 并 且 展 寅 成 
Ж. 

Nb-Ti & & ВВ ШЖ У Е, 而 体 心 立方 金属 的 轧 制 
织 构 是 {100}<110》。 图 7.13 ЕН ВЕ 
斑点 分 布 图 ,电子 束 入 射 方 向 与 扎 制 平面 正 交 。 和 作 一 看 来 ,这 
个 衍射 图 与 图 7.12 Б ЖИЙ УКЫ. А ЖІБІ, БЕН 
НЕЕ 不 少 相 重 。 但 是 由 于 在 图 7,13 的 水 平 线 上 
没有 002 衍射 竹 , 从 而 排除 了 纤 稚 织 构 的 可 能 性 。 另 一 方面 ， 
这 一 衍射 图 中 的 强生 射程 点 呈正 方 格 分 布 , 必 于 [001] 晶 带 衍 
射 图 ， 有 一 些 弱 衍射 也 呈正 方 格 分 布 ， 但 与 强 衍 射 构 成 的 正 
УЖЕ. 55.2 ЩИ, ЖЕ на Е 
Cool] В НАН ЖМЕЖЫН ЭШ EE Zi Ja Pj 
і» 而 图 7.,13 中 的 情况 与 之 不 符 。 固 此 下 面 从 {100} C110» 
转制 织 鬼 出 发 进行 分 析 ， 

图 7,13 中 的 C001D 唱 带 衍射 姓 点 很 明显 ,标定 如 图 所 示 , 其 
中 有 两 个 <110》 方 向 ,; 即 [110] 及 [110], 选 后 者 为 织 构 方向 .以 
XE SEXE DO LO DL er 158 RE poc B9 EB E ERSTE А, ЭТА 
衍射 组 无 例外 地 都 坐落 在 相应 的 圆 环 上 ， 按 此 不 难得 出 各 个 
ВЕРЕ. ВЕГА НЕО НАТ У, Е ЕВЕ ЕН 
近 圣 远 ,分 别 属于 以 [110] 为 畏 的 [111],[112],[1133,[1157]， 
[1173 等 唱 带 的 街 射 图 ， 分 别 给 在 图 7.13 中 ， 这 与 7.2.2 节 
中 讨论 的 转动 晶体 得 到 一 系列 晶 揭 的 衍射 图 的 情况 类 做 ， 说 
明 [1103 织 构 方 向 是 比较 严格 的 ,但 (001) 织 构 平 面 松弛 ,从 而 
有 可 能 产生 这 些 晶 带 的 电子 衍射 图 ӘЗІЗ, Xy 7.5.1 
节 中 讨论 的 纤维 织 构 有 一 定 相 似 之 处 ,但 是 一 则 [001] 晶 带 的 
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衍射 得 点 很 强 , VLLL EC НА ЖАН, ZR ES, 二 则 [001] 
织 构 平面 的 松弛 有 一 定 的 角度 范围 ,还 不 是 相对 于 C110] 方 向 
呈 完 全 无 规 分 布 ， 因 此 它 逊 属于 轧 制 织 构 .从 [001] 取向 经 
(117 ),C11575& [111141] іні Bye fB Ж 549447, 07.2.2 
所 述 ， 低 指数 晶 带 电子 带 射 图 出 现 的 角度 范围 较 大 ， 有 时 述 
一 ,二 十 座 , 这 是 金屋 医 膜 中 常见 的 现象 ,因此 [111] 晶 带 衍射 
竹 点 的 出 现 并 不 一 定 恋 味 着 偏离 [L001] 的 角 麻 大 于 50°, 而 很 
可 能 是 30°—40° ЕЖ. 

ЕЕ ӘЛІН БІН 都 有 较 大 松弛 的 情况 也 是 常见 
ffo. 图 7.14a 就 是 这 样 一 种 织 构 的 电子 衍射 图 ， 这 是 含 钛 的 
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8 7.14 Тї(5,С› ТЕШИП LENSA [a hz LE fa] 
的 类 织 构 街 射 图 (al 及 其 标定 人 b) 
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ЗЕ ж НО Е РЖИ TSC 衍射 图 , 接近 透射 
ВЕВУ ЛУ ЩЙ} 100,100, 013, 013 FERT C031] 85 46 5M FSI, 
НР ЗН E P ERAN ЖЕН Ер СЕЕ ТТ НАЕ А, Аш 
可 以 认为 这 些 TiSC ЖУЖАН — [1001358], п 
子 束 方 向 即 [031] 为 轴 有 土 10" 的 松弛 , 如 图 7.14b 所 示 。 № 
外 ,除了 100 入 射 贺 弛 外 ,还 有 101,102,103 HAA, 除了 013 
衍射 副 强 外 ,还 有 014,015,016 S ERE ,说 明 (051)* 面 也 不 是 
这 些 Ti,SC ЛИН, m 8 29 20° (L0131" 55[018]* 
间 的 夹 角 ) 的 松弛 。 应 当 指 出 ,TisSC 具有 的 复 式 织 构 并 不 是 
轧 制 的 结果 ,而 是 一 个 Ті5С ER IR RA ZEXE Bog areis 
结果 ， 但 是 它 的 电子 衍射 图 却 与 一 般 的 轧 制 织 构 相 似 ， 
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第 八 章 ”菊池 衍射 图 


8.1 Bl 言 


菊池 线 是 菊池 {Kikuchi) 于 1928 年 在 厚 而 完整 的 晶体 中 
发 现 的 电子 街 射 现象 0， 后 来 还 继续 观察 到 菊池 包 线 和 菊池 
dE. ЖАНЫ ТВЕН ЕЙІН, ЖЕНЯ 
电子 《前 进 方向 改变 ,同时 损失 一 部 分 能 量 ) ЭЛЕН. 
由 此 可 抑 , 萄 地 比 的 产生 既 寿 涉 到 电子 的 非 弹 性 散射 ,又 牵涉 
到 电子 的 弹性 散射 , 它 的 强度 需要 用 动力 学 入 射 理论 计算 ;这 
是 当前 一 个 比较 活 牙 的 理论 研究 课题 。 但 是 ， 如 果 不 考 虑 衍 
射 强度 , 医 池 衍射 的 几何 还 是 比较 简单 的 .由 于 非 弹 性 散射 引 
Ao B SEHE BE AE TE ЯДРА, ХВ, 3 RE 
量 ( 几 万 电子 伏 ) 相 比 是 一 个 小 量 ， 因 此 电子 的 被 长 可 以 认为 
基本 不 变 , 挽 血 话说 ;菊池 注射 与 兽 点 入射 图 都 满足 同一 布 喇 
ВАА 24 sin 8=4， 因 此 它们 的 几何 关系 有 许多 相似 的 地 
方 , 所 不 同 的 就 是 后 者 的 入 射电 子 束 有 辕 定 的 方向 ,而 菊 袍 衍 
射 狂 有 如 点 发 射 源 产 生 的 衍射 。 从 这 种 对 比 出 发 ， 就 比较 容 
易 理 解 菊池 衍射 的 几何 特征 (8.2 T), 

菊 好 街 射 的 一 个 明显 特点 是， 天 本 线 对 的 中线 有 如 是 
(ВАР) firi 55 3 JC BE e BC. IH i £x, 因此 能 直观 地 反映 
(АА! BARA. 3$ В. ВЕСЕЛЕЕ ИНОЕ. 350 qr Bu 
35 — FERE ELS Dr ROSE da tk НЕЧЕ С, БЖЖ 
ВОРОН ВЯ RE И 0.1° E E E DIS, 从 而 成 为 精确 测定 晶体 
取向 的 常用 方法 (8.3 9). ан ДМ B j. НЕ В 
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тола НЕЕ I RETE (8.4 №). 
3525 В rh Vr 4 TARER A b ТАТРЕ DE RTR №, 将 

试验 得 到 的 莱 池 线 对 与 它 对 比 可 以 吉 接 找 出 晶体 的 取向 ， 无 
须 进行 计算 ,因此 可 以 在 观察 电子 显 微 像 的 同时 进行 晶体 几 
何 分 析 ， 这 显然 是 很 有 用 的 ，8.5 节 讨论 菊池 图 的 绘制 和 应 
用 . 

菊池 衍射 除了 在 精确 测定 晶体 取向 方面 得 到 广泛 的 应 用 
外 ,在 确定 晶体 的 对 称 性 及 完整 性 ,以 及 电子 波长 和 电子 束 加 
速 电压 的 标定 方面 ,也 还 有 其 特点 ,可 以 加 以 利用 (8.6 1). 


8.2 ”菊池 线 的 几何 特征 


对 于 厚 而 完整 的 单 晶体 ,电子 衔 射 图 中 往往 包含 有 亮 , 陪 
БЕНЕН, жан нн Ен BB Bo ES ЯНЕ 
点 或 在 其 附近 (图 8,1), 如 果 唱 体 足 够 厚 , НЕЕ 
消失 ,只 剩 下 大 草 的 亮 瞳 线 对 ,这 种 线 对 是 菊池 首先 发 现 并 给 
出 定性 的 解 轰 ,一 般 称 之 为 菊地 线 或 菊池 衍射 . 


ІҢ 8.1 Ni-Cr-W ВЖЕ 
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菊池 线 是 由 经 过 非 弹性 散射 尖 去 很 小 的 一 些 能 量 的 电子 
随后 姑 受 到 弹性 散射 产生 的 。 设 在 图 8.2a 中 电子 束 射 人 
晶体 ;在 记 点 受到 非 弹性 散射 ,PP 点 变 为 球形 子 波 的 波源 。 非 
弹性 散射 电子 几率 的 角 分 布 在 透射 方向 上 是 极 大 的 ， 旦 散射 
几率 随和 散射 角 的 增加 单调 地 减少 。 如 果 以 方向 矢 的 长 度 示意 
几率 ， 则 从 局 点 发 出 散射 波 的 几率 分 布 有 如 一 液 滴 状 。 这 种 
非 弹性 散射 构成 了 衍射 图 的 背 底 强 庆 ， 如 图 8.2 c 中 实 线 所 
示 。 从 已 点 射出 的 射线 ,在 某 些 方向 与 (好 ) SE TRE AR ET UM 
格 衍射 角 ， 从 而 使 背 底 强度 产生 局 部 变化 ， 强 度 较 大 的 PQ 
射线 衍射 到 ОО Ы ЖЕНА ЛЕ ИШ E, R 处 的 背 底 下 
降 较 天 ,Q7 处 的 背 底 增强 较 多 。 同 时 , 强 诬 较 小 的 PR 射线 衍 
射 到 RR 方向 ,相应 Q^ 处 的 背 底下 降 较 小 , 瑟 ' 处 萌 底 增强 不 
多 、 总 起 来 看 , 背 底 的 强度 沿 着 PR 方向 增加 ;证 着 PQ 方向 
减少 ,如 图 8.2¢ Б ЕН Q',R' 位 置 处 的 实 线 所 示 。 考 
虚 到 各 处 欧 非 弹性 散射 电子 相对 于 (A 三) 面 族 所 产生 的 所 有 
可 能 的 街 射 方向 后 ， 获 得 与 失去 电子 的 所 有 可 能 揭 方 向 就 构 
成 两 个 具有 90°—0 半 项 角 的 射线 锥 (图 8.2by， 这 些 射 线 
锥 和 距离 晶体 较 远 而 又 短 直 于 入 射 束 的 底片 相 截 于 两 支 抛物 
£k. BT S foh 物 线 很 接近 于 直线 ,这 就 是 一 对 
菊池 线 ， 背 底 增 强 的 线 称 为 “增强 线 ”, 背 底 减 弱 的 称 为 “减弱 
2”. 考虑 到 晶体 中 其 他 平面 族 也 可 能 产生 类 似 的 线 对 ,这 种 
和 机构 形成 的 亮 暗 线 对 复杂 排列 就 构成 菊池 衍射 图 ， 

从 图 8.2 b 可 以 看 出 ,菊池 线 对 是 与 产生 衡 射 的 平面 
(4 密切 联系 在 一 起 的 。 (5& 好 ) 面 就 是 茂 弱 锥 与 增强 锥 的 畏 
线 上 的 中 牌 面 ,(m 妇 ) 平 面 延 长 在 底片 二 的 截 线 就 是 菊池 线 对 
的 中 线 , 当 试 样 到 底片 的 距离 足够 大 时 (一 般 大 于 500 ЖЖ), 
《如 2) 平面 的 略微 转动 就 会 使 底片 上 的 殴 池 线 对 有 了 明显 的 位 
移 ， 因 此 我 们 可 以 从 菊池 线 对 的 相对 位 置 蕉 确 地 计算 出 晶体 
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# ， 由 非 弹性 散射 电子 产生 将 儿 线 的 机 构 5 b. HERS EN 
几何 构图 | c. АВЕ 
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ВОН. PAIR ЖА, ны Е 
KRA- EKENS ЧАЕМ, 
XX 41-19 E FF — Et I Ec ERR HELPER ПАРЕ RT IB tat R, {у 
置 的 移动 也 不 明显 .因此 ， 用 斑点 电子 入射 图 计算 晶体 取向 
误差 有 时 不 小 于 3—5°, 与 菊池 线 图 定 取向 的 误差 9.1” 相 比 
就 大 多 了 ,菊池 线 图 在 曲 体 取向 研究 中 的 另外 一 个 明显 优点 
是 , 它 能 直观 地 告诉 我 们 (2 ) 平 面 的 位 置 及 转动 方向 ， 从 而 
有 助 于 迅速 而 准确 地 把 晶体 转 色 需要 的 取向 。 

莱 池 线 的 位 置 由 晶体 取向 雇 定 ,而 РА] 357b EXON 55 AL dT 
射 斑点 的 相对 位 置 直接 到 跌 晶 体 的 准确 取向 ， 下 述 两 种 特 殊 
情况 能 说 明 菊 池 线 的 几何 特征 。 一 种 情况 是 晶体 严格 处 于 布 
喇 格 衍射 位 置 , 如 图 8.35a 所 示 , AC b k 和 衍射 电子 东 
k” 与 (AAL) 面 的 法 线 间 的 夹 角 都 是 90 — 0, 而 这 也 正 是 菊池 
йт DRE P5 235 190 fa, EL 622 жала Е hal ЙТ Я ВЕ 
点 ,而 АІ АЗ БАНЫ СІН ЖЕ 000). ЖШ. 
在 这 种 双 光 束 情况 下 ,由 于 动力 衍射 效应 , RATHER EISE 
征 不 明显 ,而 在 这 两 个 强 衍 射 冰 点 之 间 出 现 一 个 菊池 北 , 这 个 
暗 带 的 两 个 亮 边 就 相当 于 上 述 的 病 池 线 位 置 ( 见 图 8.8a), 另 
一 种 特殊 情 襄 是 章 体 处 于 对 称 位 置 ， 如 图 8.3 b Ж, (24) 
面 与 人 射电 子 束 平行 , 它 的 法 线 与 电子 来 正 交 ,因此 两 个 菊池 
入 射 圆锥 对 称 分 布 ;从 而 菊池 线 对 称 地 出 现在 中 心 透射 一 点 
БИШ, 分 别 在 2 № ART АННЕ, 而 菊池 线 
XT rp £3 CBIL (АЛТ) 面 与 荧光 屏 的 截 线 ) 正好 通过 中 心 透射 斑 
点 。 在 这 种 情况 下 ;最 体 偏 离 布 喇 格 术 射 位 置 ,A&I 及 AAT 倒 
ЗЕ ЕВЕ БН ОБ, НН РЯ ЕЕК Н 
效应 ,也 会 产生 中 等 强度 的 A 如 及 ARI ЙТЫ. Тї — ЖЕЛИ Я 
‘ 双 光 束 位 置 ) 适 用 于 蝇 体 的 电子 显 油 像 的 生 守 分 析 , 后 一 -种 
情况 (对 称 位 置 ) 适 用 于 晶体 的 几何 与 结构 分 析 ， 
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a. 观光 束 入射 位 置 b. НКА 
图 8.3 ЖК, K, НЕН EROS Gr В, 
从 上 述 两 种 菊池 线 与 衍射 得 点 的 配置 ， 可 以 看 出 菊池 线 
的 几何 特征 : 
(1) РИВА h D AES АЛ ЖИН ФЕ 点 的 连 线 正 
交 ; 而 菊池 线 对 的 间距 与 两 个 斑点 闻 的 距离 相 等 , 也 可 以 用 
Rd 一 上 4 计算 ,这 里 R 表示 菊池 线 对 的 间距 。 这 种 类 似 关 系 
对 标定 菊池 线 的 指数 很 为 有 利 , РИ. CONES I 
考点 都 出 现 的 情况 下 ,首先 标定 衍射 三 点 的 指数 ,相应 的 菊池 
线 对 应 有 相同 的 间距 ， 而 又 与 此 衍射 得 点 到 中 心 的 过 线 正 
交 ， 此 外 ,在 一 般 情况 下 ,增强 线 应 在 衍射 班 点 附 近 , 081825 
在 中 心 斑点 附近 ， 当 晶体 较 厚 而 只 有 菊池 线 出 现 的 情况 下 ， 
可 根据 菊池 线 对 的 间距 从 АА = LATER IRR а, ЖИП VT 
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БЕСІНЕН АЕ 25 E — TRE РЯ Шірік. 

(2) 当 晶 体 取 向 改变 不 大 时 , НЕ ЖЖ АЖЕ, [8193 
度 会 有 所 变化 ,并 有 可 能 出 现 一 些 新 的 笑 射 得 点 ,同时 有 一 些 
原 有 的 得 点 消失 ， 但 是 , 薄 池 线 就 好 象 与 晶体 固 定 在 一 起 发 
生 明 显 的 移动 , 如 图 8.4 所 示 。 Ње S FR GE SE Bf 
旋转 一 个 小 角度 < 菊池 线 就 会 移动 Ca， 如 果 街 射 照 像 的 等 
ЖЕ RE Г № 500 ЖЖ, 25.6 — 17 ,菊池 线 的 移动 是 8.5 ЖЖ. 
FIG, FINA ИХЕ m P SCIAT RT DAE BR 0. 1 PA. 

(3) 菊池 线 对 的 中 线 即 (АЛ) 面 与 荧光屏 的 截 线 , 两 条 
中 线 的 交点 即 两 个 对 应 的 平面 所 属 的 晶 带 畏 与 蓝光 Ж BS 
点 ,一 般 称 之 为 鞠 池 极 。 同 一 唱 带 的 菊池 线 对 的 中 线 交 于 一 


图 8.4 (АЕ ай, 
HAMARTAR 
лс“ о 


(4) НР T ТН БН» 菊池 线 正 
‚342. 


点 ; 这 是 菊池 本 射 的 一 个 对 称 
中 心 。 在 班 点 衍射 图 中 ， 只 有 
晶 带 辆 与 电子 束 接近 平行 的 晶 
带 才能 产生 衙 射 。 因 此 一 般 只 
Е ЗЕ 
在 衍射 图 中 。 在 db ab 衍射 图 
中 , 参 于 衍射 的 蝇 带 无 此 限制 ， 
因此 菊池 线 的 数目 多 (特别 是 
靠近 入 射 班 点 的 减弱 菊池 线 )， 
菊池 极 也 不 止 一 个 ， 与 唱 带 轴 
Ж Бб) Н E fk B Fa 
的 主要 根据 ， 虽 然 一 个 菊池 极 
就 足以 确定 晶体 取 向 , 但 准确 
ERR, 如 能 找到 两 个 或 三 个 
菊池 极 ,就 可 以 精确 地 测定 蝇 
体 取 向 . 


好 通过 һы ТАНЕ Ч, Пі AAT AJ iQ IE KD EUER. 这 
为 在 电子 显微镜 中 转动 晶体 使 (22) 面 满 足 双 光束 条 件 提供 
了 方便 而 有 用 的 判 据 ， 当 晶体 偏离 布 喇 格 衍射 tr EIE, AA 
Жана ЖҰ В ЗН. ЕУ {ИБНЕ cx ЛЕ ТЕ ЕЗГЕ 
外 ,偏离 参量 s 为 负 值 , Ы ЩЩ ЖАЛ 衍射 得点 内 俩 ( 见 图 
8.3b); 倒 易 阵 点 落 在 反射 球 内 ,为 EIE, AA 菊池 线 出 现在 
hkl SERERE УРИ, ЗЕ 8,4 所 示 ， 显然 


аяыз/т"==х/Т, 
或 . 
sesx СІдУ)-ж.4/(543), (8,1) 


егіп, У.А ДЕ ІЗІНЕН 及 位 移 * 可 以 计算 出 偏离 布 
БАН ЕО Е $, 这 在 薄 章 体 的 电子 显微镜 街 衬 分 析 
中 是 很 有 用 的 数据 ， 


8.3 精确 测定 晶体 取向 


8.3.1 菊池 衡 射 的 指数 标定 


正确 标定 菊池 线 对 的 指数 是 用 菊池 线 精确 测定 晶体 取向 
的 前 提 。 对 于 已 知 唱 体 ,一 般 不 会 有 什么 困难 ,因为 菊池 线 对 
《一 明 一 赔 ) 的 间距 与 A42 衍射 租 点 到 中 心 的 距离 相等 , 并 且 
有 Rd 一 工 1， 换 名 话说, 确定 菊池 线 对 的 点 阵 平 面 族 指数 的 
БАН РН, НХ, 由 于 菊池 线 的 
数目 较 多 ,又 不 都 属于 一 个 蝇 带 ,因此 菊池 衍射 图 看 起 来 不 如 
ЕНЕ АЕ ЖЕЖ. 细致 观 察 则 可 以 发 现 , 这 些 纵横 
交 铺 的 葡 池 线 对 互相 交 荐 ,构成 一 些 对 称 中 心 。 围绕 每 个 对 
称 中 心 分 布 的 菊池 线 对 属于 一 个 蝇 带 , 对 称 中 心 就 是 蝇 带 轴 


* 343° 


133€ JG BE ҚЫН ЛЫН СВА 8.5). 我 们 在 标定 菊池 线 
Ж} йч ЕНІН. — Ru SE (bs x e ЫН, Е 
请 是 菊 池 线 对 间 的 习 角 甘 系 ,使 计算 值 与 试验 观察 结果 相符 。 
这 两 者 实际 上 是 一 致 的 ;可 尾 选 其 一 作为 指数 标定 的 条 件 ， 
图 8.5 3 是 镍 合金 薄膜 的 三 对 指数 不 高 的 菊池 线 对 ,给 出 
三 个 菊 字 极 , 其 中 一 个 (4) 不 在 原 底板 内 ,而 是 将 菊池 线 对 向 
外 延长 得 出 的 。 从 这 三 对 菊池 线 的 间距 以 及 入 射 Ж ЖТА, 
不 难 确定 其 中 两 对 的 指数 属于 311 型 及 422 型 指 数 族 , 另外 
一 对 的 指数 可 能 属于 331 型 ,也 可 能 属于 420 型 ,后 二 者 的 指 
数 平 方 和 只 差 1， 这 一 对 菊池 线 与 男 两 对 菊池 线 对 的 夹 角 是 
19? & 58°, MHR AIS AERE TIE ар ЖЩ, 只 有 
210 型 平面 才能 与 311 型 及 211 #4 3E pn iB] Ж 19.29? (7) 及 
56.79 (3) ВУЗЕ ЭС, раво Ер OF TL HE Se BUR 
hiha t Aika il: 的 绝对 值 ， 在 确定 菊池 线 对 的 具体 指数 时 ， 
从 中 心 引 生 线 到 这 三 对 菊地 线 对 的 中 线 , 以 这 三 个 垂 线 为 淮 
计算 夹 角 及 唱 带 轴 指 数 (图 3.55), 第 一 对 菊池 线 的 有 具体 指 
数 可 从 311 型 指数 族 中 任意 指定 ,加 311， 从 422 型 指数 族 
中 选择 具体 指数 就 要 考虑 这 对 菊池 线 与 311 的 夹 角 应 为 77。 
КВА. MÆ PEHL 与 {211} ІШІНЕ 75.75° 
(2), 5 311 ERRERA 2 № 211 型 指数 只 有 113 或 
121, 相应 的 菊池 线 对 的 指数 是 224 或 242， 这 两 种 可 能 性 属 
于 立方 晶 系 中 的 点 群 对 称 关 系 ,在 晶体 学 关系 上 是 等 效 的 ,可 
任 选 其 一 。 在 选 定 311 及 224 后 , 第 三 对 萄 池 线 的 具体 指数 
就 无 选择 的 余地 ,只 有 420 才 与 311 交 于 160.71°, 5j 224 5 
于 123.21, НЫН АЯН ЖЕҒ1212,Г24Г1Ж(3721, 
在 第 五 章 中 曾 指 出 , 冰点 衍射 图 的 二 次 旋转 对 称 带 来 所 
ЇН 180" 不 唯一 性 ,菊池 线 中 无 此 对 称 , 因此 也 不 存在 这 种 不 
唯一 性 。 在 有 三 个 菊池 极 存在 的 情况 下 , ЖЫН ЕЕЕ 


844, 


4 
[121] 


(311). 


К] 
la] 


] 
c (22338 


а b 
图 8.5 三 对 不 属于 一 个 蝇 带 的 奖池 线 的 指数 标定 
还 是 比较 容易 确 定 的 。 如 图 8.5 中 的 面 指数 全 反 号 , 即 
In] ЕШИУ, BELA rtr 220, ті 是 平面 的 法 线 ,rs E. srt 
Jj i383 — dn НДЕР ЖАНУ ña iyi CILE 5.7). ЛЕ 8.5 
tB, жд" =[224.]", n2 L121], r;* 0770, КЛЕИ, 
An r" —C2241* 则 mra<0, 显 然 是 不 正确 的 ， 同 理 可 排除 
311 № 420 这 两 个 面 指数 的 可 能 性 ， 
菊 氏 线 的 标定 也 可 借助 电子 计算 机 进行 , 见 [21], 


8.3.2 晶体 相对 于 电子 来 的 方向 


在 一 些 晶 体 学 问题 中 , 我 们 需要 求 出 晶体 相对 于 电子 束 
的 方向 。 在 苦 晶 体 的 电子 显 徽 术 中 一 般 称 为 晶 膜 的 法 线 方 
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向 ,这 也 就 是 电子 束 人 射 的 反方 向 ， 用 菊池 衍射 可 以 精确 地 
测定 这 个 方向 , 简 述 如 下 。 


1. SHARE 


电子 衔 射 图 中 菊池 线 对 往往 不 止 贡 对, 从 而 可 以 用 三 菊 
池 极 法 精确 地 测定 晶体 取向, 这 也 是 用 菊池 线 测定 晶体 取 问 
比较 广泛 使 用 的 方法 ， 

如 果 能 找到 不 属于 一 个 日 可 的 三 个 点 阵 平 面 给 出 的 菊 字 
M. 在 标定 这 三 个 线 对 的 指数 hl (i= 1,2,3) 后， 就 能 由 
ШЕ ДЕ {ПИӨ Я 35 P£ ТТЕ ЖЕНУ ин r 轴 u; = uva], д № 
TRA IUS — ril r = Сиро), WJ 

u;r-u;r cos ur, (і-і1,2,3) (8.2) 
其 中 心 即 图 8.5 中 4,8, C 三 个 葡 池 极 代表 的 唱 带 轴 。 在 图 
8.5 h ur 分 别 是 O.4—0A4/L,OB—OB/L,OC-OCÍ/L, 
从 (8.2) 式 的 三 个 方程 可 以 求解 r=[uwwj, 但 在 这 之 前 还 要 
沈 求 出 有 效 镜 简 长 座 工 ,方法 有 二 ,一 是 利用 菊池 线 对 作 内 
标 ， 从 Ga55 面 的 衍射 角 20 及 相应 的 菊池 线 对 的 间距 五 ,根据 
20=R/L ЖАҢ Li — CUR GERA ини] 之 间 的 夹 角 为 内 
жт, TFS H1 R) 32 8 АВ- АВ/Г., BO = BC/LX&CA— CAIL 
RAL. 

下 面 以 立方 晶体 为 例 , 说 明 三 菊池 极 法 测定 晶体 取向 的 
步骤 ,这 个 方法 对 其 他 唱 系 也 适用 。 在 立方 唱 系 这 种 简单 情 
S F, (8.2) тр 


иш Рае т шие 


соз =———— D тте. 
Vul tvt tw Уши 


我 们 感 兴趣 的 不 是 vv 的 绝对 值 ， 而 是 其 相对 值 , 因此 可 
令 totul uv w 是 归 一 化 的 方向 指数 ,上 式 进一步 
4346» 


简化 为 
^ ич фе Карие 
Cos ыр урн угун 
ER 8.5 rb ñ = Ae dh E Оль] RA Е, Сири 
Г0.361,-0.890,-0.2801,Е  ЖНАҒЕН 58 095 FL. 

点 阵 方向 的 密 勤 指数 一 般 是 整数 , 但 在 一 些 晶 体 学 问题 
《如 马 氏 体 相 变 ) 以 及 和 精确 测定 相向 的 工作 中 , 这 些 整 数 的 值 
很 大 , 不 如 用 归 一 化 指数 方便 。 它 的 优点 是 可 以 把 立方 晶 系 
的 方向 指数 直接 画 在 极 射 赤 面 投影 图 中 , 或 者 直接 从 后 者 读 
出 点 阵 方 向 或 点 阵 平 面 的 极 的 归 一 化 指数 . 从 (8.3) 式 可 以 
BB EH FA OP Гирш 99 [100] , [010] № [0017 间 的 方 
НЕЕ, ош. DT ЕЖЕЛИ ЛЕТ КАН НЕМ 
[uazo] 得 到 晶体 相对 于 5001], (0111, [111] 的 取向 ， 可 以 制 
省 一 种 以 方向 余 芝 为 变量 的 投影 图 (图 8.6b). 分 别 以 [001?]， 
Lo10] 及 [100] 为 极 作 纬度 加 的 极 射 未 面 投影 图 ， 然 后 再 换算 
成 余 弱 和 值 (图 8.6a), 其 中 的 001—011—111 部 分 即 图 8.6b。 
— В u ,v,w ЖЕМ, BER БАААРЫ 8.6 b 中 找 出 它 的 feu. m 
ZZ ВАЗЫ S B eb ig В aJ PA 8 ES ik I Lu ve ] B 1H ЕЕ, Ар 
Rd 8.6 b 中 x 点 的 指数 是 0.125,0.393,0.910, 

利用 极 射 赤 面 投影 图 求解 的 精度 不 高 ， 尽 管用 菊池 级 测 
定 晶 林 取 向 的 谁 确 度 可 达 0.1°, 但 在 直径 为 300 毫米 的 极 射 
2 Unde S5 EL rp ,准确 度 也 仅 能 达到 0.5" .因此 近来 多 用 解析 法 
求解 , 详 见 下 文 .这 里 人 奴 给 出 归 一 化 指数 ише 与 极 射 赤 面 授 
КЕЗЕ z, УС 001 Алы Же, 

xcRu/(ltw), (8.4) 
у= Въ/(Т + w) 


(2=1,2,3), (8.3) 


Ls 
EA 
L lj [iH l] PP LI ТУ 


(0813 0.60 0.50 0.40 0.30 0.20 0.10 001) 
0.65 „с = 


b 001—011—111 部 分 
图 8.6 УЖО) 
и-2 Вх/(Х?+Ү?+ R), 
v=2 RY/(X2+Y2+ R2), (8.5) 
w—[R?—(X?- Y2) ]/ CX? - Y? R2), 
式 中 的 五 是 极 射 赤 面 投影 图 的 半径 ， 
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ЖВНЕ ТАТАРИ БЫ Ы 
都 出 现 的 情况 下 ,我 们 还 可 以 利用 + 13938 RI A 5 1183 
射 姓 点 的 距离 * 来 确定 晶体 取向 5 323， 图 8.7 a 表示 这 种 情况 
的 反射 球 构图 , 图 8.7b 是 相应 的 菊池 线 对 的 分 布 。 在 严格 
满足 布 喇 格 衍射 条 件 的 情况 ， 葡 地 线 对 分 别 通 过 中 心 更 点 及 
аа RRR TUHA AR, 用 x 表示 菊池 线 移 
动 的 距离 。 如 果 将 产生 菊池 衍射 的 点 阵 平 面 与 底片 上 О”С” 
BS s dx ла М, 晶体 方向 + СИЕ r" [у МУН 
由 三 角形 OO” M 中 得 出 


соз g РЕ. 
LA 2x * _ т 
ее", 
其 中 
6=14+ 志 一， А 
FE 


Бак” = pp * COS ф = rr", (8.6) 


当 $=1 时 ，(8.6) 式 还 原 为 布 喇 


. К 


MW hy EO A ERTS | 
} 
келе ыт, (8.7) 5 | | | ~ 
R x 
首先 讨论 在 严格 处 于 布 喇 格 杭 射 ен 
条 件 下 的 情况 , 三 条 减弱 的 菊池 А АҒЫ 
线 通过 原点 ， 三 条 增强 的 菊池 线 


зай А 2, Е, (CT АВК 


қ, 
| 
l 
I 
! 
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rut"/ni—4Ar/2,(71,2,8) (8.8) 
Клод ана. № (8.83 ЫЗ 
Бена, = 0, (8.9) 
这 里 =r yr "r t 88. (8.9) AX tz. ts Ep sr E 
25, EE q ti н 0. ENZ ЫЫ із ж БЕРГІ 
ныг, {АБЕ У ЯЕ АЧИ KH ЛЗ. 
因为 反射 球面 总 是 朝向 人 射电 PREH AS, 所 以 可 以 用 
гг” SOAN c (9E EE IE BR. RHR A Kr ir ir" 
的 结果 是 
"о гез) + n" (n, xr") + e" $(r*, r"), (8.10) 
其 中 三 个 又 乘 项 代表 三 个 晶 带 轴 。 比较 (8.6) & (8.7), 
对 于 不 严格 处 于 布 硬 格 衍射 的 情况 ,(8.10) 式 可 改写 为 
r=ĝ r" ("Жк") + ór” (et, x АУЫ» 
б (к x rt), (3.11) 
ЖЕ Гра АНЕ, 只 要 测量 出 菊池 线 与 ЯН 
点 分 开 的 距离 x;, 就 能 确定 品 体 方向 + 的 指数 .这 个 方法 比 
较 简 单 ,其 中 不 包括 角度 的 测量 ,也 元 须知 道 工 或 4 这 些 不 易 
测 淮 的 量 , 因 此 测量 的 准确 度 较 高 ,误差 在 0.1* 以 内 : АМ 
ЕРЕМИН: 0.03707, BEAR XH EE YR STELLE DH 
定 电子 波长 或 校正 加 速 电 压 , 列 8.6.3 37. 


3. 单 菊池 极 法 


确定 晶体 取向 有 时 只 需要 两 个 平面 或 两 个 方 向 , 因此 在 
仅 有 一 个 菊池 极 的 情况 下 ,也 能 确定 晶体 取向 ,前 提要 正确 标 
定 这 两 对 菊池 线 的 指数 。 

图 8.8 a 是 一 个 较 厚 的 镍 合金 膜 的 菊池 衍射 图 , 其 中 有 
一 个 明显 的 菊池 极 4( 图 8.8b)。 一 对 菊池 线 的 指数 是 220, 
另 一 对 与 其 正 交 的 菊池 线 的 指数 是 115, 由 此 确定 的 晶 带 м 
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图 98.8 насиат 


的 指数 是 [552]， 从 菊池 极 4 3B 点 的 角 距 高 Ga 4 B/ 
L=0.63°; MB A a Фон H A ЈЕ = BO/L= 
2.24°, НЕВЕ JE [552] 28 [115 ІНЕН 0.63°, 再 
绕 [220] 反 时 针 转 2,24*， 据 此 不 难 在 标准 极 射 赤 面 投影 图 中 
ТЕ [552] 附近 找到 品 体 相对 于 电子 束 的 方向 ， 但 一 则 淮 确 度 
不 高 (2>1")7， 二 则 不 能 得 到 具体 的 晶 膜 法 线 指数 。 为 此 发 展 
出 解析 法 求解 ,其 数学 推导 比较 繁琐 , КЕ t RAM 
В з.9а 是 (hihi) WE OD P= E НИ ñb МЛ, 
何 示意 图 ,O D Жүр D $| hie 4, 菊池 线 对 中 线 的 距离 ,相当 于 
(41) 面 的 法 线 P 在 底板 上 的 投影 。 0 怠 是 中 心 到 另 一 对 
菊池 线 5,8,1, 的 中 线 的 距离 (图 8.9 b), 如 果 将 这 两 个 菊池 
线 对 的 指数 标定 , 就 可 以 知道 相应 的 两 个 平面 的 法 线 p= 
[hik] a= [hh] (这 种 简单 关系 仅 适用 于 立方 唱 系 ,但 其 
原理 还 是 有 普遍 的 音义 的 )。 作 出 Pp, аду А E #& px q— 
[55/515]. ҖИ ДАЛЕ АЕ к= [ию] APALA P q, p> q Ж 
TIT 


图 8.9- 菊池 线 对 的 几何 关系 


基 的 坐标 系 中 的 单位 矢量 ,如 图 8.9e Bom. 
在 这 个 坐标 系 中 ,矢量 


r—xpdiyqtzpxq 


可 写 成 u hi ha Аз ж 
и |= à EA Ёа > |. 
ш i, Ly Èg т 


+ 382 * 


(8.12) 


(8.13) 


— MÀ 


жа — г — 


f£(8.13) мА, 2 ізі іі АЛЕ SH T x, x, z 
可 从 几何 关系 得 出 ， 


ÁN ^ч . 
х= (зіп О D —cos y sin O E)/sin?y, 
^ ^ 
у= (sin О E —cos ysin O D)/sin?y, (8.14) 
^ ^ 
z-—(sin?*y—sin*O D —sin°O Е 


И, е 
+2 cos ysin Ó D sin Ó E) /sin y, 


KbOD-OD/L, ó E-OE/L, соз y —p:q, sin у= |р х 
41. № (8.13) АЛАНИН TE. rB + sE fJ ЭМ 


[uvw |. 


а 


8.3.3 АЖЖ 


ЕЗ НЕ JE RAE E CE ЖЕГІН Т ЖІ» A 
向 ,这 昌 然 是 重要 而 有 用 的 晶体 学 数据 ,但 它 毕 况 只 是 一 个 方 
向 , 述 不 是 以 完 爹 确定 品 体 的 取向 . 换 句 话说 ,我 们 还 没有 充 
分 利用 两 对 菊池 线 和 一 个 菊池 极 所 多 供 的 资料 。 为 了 完全 确 
定 唱 体 的 取向 ,我 们 只 要 确定 两 个 晶体 方向 就 驶 了 ,但 是 一 般 
的 作 革 是 除了 (uvw) bp, WAWE (100), [010], [001] 
三 个 唱 轴 方向 ， 并 把 它们 给 在 极 射 赤 面 投影 图 中 ， 为 了 简单 
超 赐 ， 仍 以 立方 晶 系 为 例 ， 说 明 蛮 定 晶 体 取向 的 原理 及 步 
mU 

SUL TIS TE УЕЗ 0b (18189 rir, Ery dE GE 9 ИУ 
SEES TEBUN TRIER ЕНІН. ДИП = T E EUH 85 
жж. 

(D 首先 从 晶体 点 阵 出 发 ， 选 择 点 隆平 移 的 坐标 系 
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(CF) 

(2) ХАЖЫ i hik RU ERREF), 
菊池 衍射 的 指数 显然 与 晶体 点 阵 坐 标 有 关 ; 

(3) ЕЛМЕН ЖЕН НӘ Ж (RF) 的 关 
Ж. 
由 此 可 见 ， 菊 池 入 射 坐标 系 起 着 联系 晶体 点 降 与 参考 坐标 系 
的 桥梁 作用 , 即 


晶体 点 阵 坐 标 Ж CF— odia AM dels 系 KF 
一 > 参考 坐标 系 RF, 


ЖЕГЕН ЖАН ЖЗА НАРЫ, 2 E 
ЖО ааа 79 28 25 SE E BS ARS БЕ , T СОҒУ ЕНЕ 
ВВ gt НЕЕ, 

ЕЗБЕ Te SSC ЖЖ хо, ус, ж) МНА (НЕ 
是 za，ya，za) 都 有 固定 的 习惯 选 法 ,前 者 选 三 个 晶 轴 , 后 者 中 
x, 平行 于 南北 极 方 向 ,ys 是 东西 向 , z, 平行 于 电子 束 方 向 ， 
菊池 衍射 坐标 系 中 Ху, ул HARRES ,其 中 一 种 选 法 如 图 
8.10 所 示 ， 图 8.10a 是 电子 衙 射 底板 ,其 中 有 一 对 35 池 线 
К, K, ЛЖ 4, 图 8.10b 是 从 晶体 向 上 产生 菊地 
衡 射 的 示意 图 ,由 此 可 以 看 出 三 个 坐标 系 的 几何 关系 ,在 菊池 
frd bo х, 与 产生 菊池 线 K,, K, 的 点 阵 平面 正 交 , 但 
指向 不 在 菊池 线 交 截 的 一 方 , zx 指向 菊池 极 <, хк 及 z. 的 归 
一 化 指数 分 别 蚌 uwm J [usvsiwsa]。yYe 二 zr x xv, Е 
SUL usssws]. Жұ ,ЭУк тұ ОНИ ЖЕ ӘНЕ 
板 上 的 投影 。 

设 列 矩阵 “< 代表 晶体 点 阵 中 的 一 个 矢量 , 它 在 菊池 坐标 
系 中 的 三 个 分 重 构成 的 列 矩 阵 是 


.354° 


[010] 


a b 


图 8.10 ШЕЛЕК, ЕТЕМ Ж o Yo 50000 
FERR (ла, Ув, ss) 同 的 几何 英 系 。 а ЖЫРШЫ” 


К с, (8.15) 
Қа,” жағынан ХВ 
[W(2.38) ЖЛ. EESO- ERA p, 22-2, ріш 
#ү== еее ес, (8.16) 
显然 


Ha Vp dg 
=- Ug Wy |s (8.17) 
ыз Ug 103 
这 里 的 矩阵 元 素 都 是 归 一 化 了 的 整数 ， 
HAREZ. 从 图 8.10 b 可 以 着 出 ,为 了 使 zi 与 zn 相 
E, 先 绕 x. 旋转 a Я, Не yz 旋转 太 角 ， 在 这 之 后 还 要 使 
хү, Ук 分 别 与 xu ya ЖЕ, 因此 还 要 2, ЕН y 38. 这 三 
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АРЕНЕ, 


ZR 1 0 0 
«ӘР = А 
0 cosa sinal, (8.18) 
ч 0 —sinc cosa 


cos Й 0 —sinf 
#= 0 1 o | (8.19) 


sin f 0 cos B 


/ ` соз p siny 0 
_ и *= —siny cosy 0 |, (8.20) 
| 0 0 1 
% 而 
REBA, (8.21) 


图 8.11 ТІЗЕ 
„Хак Фр МЕ 8.10 b 不 难看 出 


a —sin^![ Dsinc/( D? + L?)!!?], 

B=tan ![ Deos o/ LJ, - 
фреон НИЕ, y o 是 与 菊池 线 对 有 关 
бәй. Hell. ВЖЕ АЖК, 了 ,和 菊池 极 的 指数 确定 
之 后 妇 可 求 出 矩阵 :% 的 元 素 ， 从 菊池 全 射 的 几何 关系 可 以 求 
ШЕ ілі. ЖЕ 

ap RH ag (Ж), (8.22) 
ПАН ЕЛДЕ АН “6 在 参考 坐标 系 中 的 坐标 ,如 图 8.11 
所 示 。 从 ча АЕ 9 o 可 以 确定 “с 的 极 在 极 图 中 的 位 
置 ， 用 这 种 方法 可 以 把 晶体 点 阵 的 [100]，[010],[001] 的 极 
绘 在 极 射 赤 面 投影 图 中 ,从 而 得 出 晶体 的 取向 。 
— ERARE ep p С ОҒ ) 就 不 难 由 


«Жуа ЖИ, (8.23) 
ЖШ АК ШЫР ЫЫ. FB -F3K A SY IR BIS 254 
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系 中 的 zs =[001]», ETC A (8.23) 式 就 可 以 得 出 晶体 平行 
T T8) RLuvw]. 

Pi НН, ЛЖ sk TE Е V аа тараса sr S 
XR ва ЖЕН, ЯЛЛ Ж B8 H EE E Aem DL. 
此 外 ,也 不 一 定 选 一 个 距离 ( 症 ) 和 两 个 角度 Су, о) HAER 
射 的 参量 , A OT LL ИЕ BUR I AES 或 三 个 距离 5 为 
菊池 衍射 的 参量 . 


8.4 ЗЭ BUS] X S ЖЕ 


XU TH PI THAT АА. d "ГАЛЕН — 2/8 , Яп ЗЕ SF) f 
府 晶 界 产 生 的 亚 结 构 , 也 可 以 不 属于 同一 物质 ,如 从 基体 中 村 
出 的 第 二 相 ， 晶 界 结构 具有 许多 不 同 于 一 般 dë Ж 结构 的 特 
点 ， 这 与 晶 虹 两 侧 的 晶体 取向 有 密切 关系 。 由 于 晶 界 对 许多 
金属 物理 问题 都 很 重要 ， 因 此 用 菊池 衍射 准确 测定 骏 晶 的 取 
向 关系 ,特别 是 小 角度 晶 界 的 取向 差 ,就 引起 人 们 的 注意 ， 

描述 唱 界 的 必要 参量 有 5 个， 因此 可 以 说 晶 界 有 5 个 自 
由 度 , 共 中 2 个 与 唱 界 面 法 线 方 向 的 单位 矢量 n (由 两 个 方向 
RERE) AR, 3 个 与 双 唱 的 相对 取向 有 关 , 即 旋转 轴 方 向 
із y и МИЯ. ЛЖ Жо 
射 的 电子 衍射 底板 ,就 能 确定 双 晶 的 取向 关系 (ua R Ф), n 
旋转 晶体 得 到 男 一 张 电 子 衍 射 底板 ， 同 时 观察 晶 界 面 与 晶 膜 
上 ,下 表面 的 截 线 痕迹 ,还 可 以 确定 蝇 界 面 的 法 线 n, 从 而 完全 
玉 定 晶 界 揭 5 个 变量 ， 于 面 仍 以 立方 晶体 为 例 讨 论 如 何 从 莱 
МЕТАН ДЕ А ña lal ñu i LN 1 6075, 

23 A B Lg ЭЕ Ж a| pl — ЕНЕ ER АЕ 
тер JU P TRMA dà ЕАО ЛУ S Palla] HS 2 pla ВЕН 
EMA КИЕНЕП PE ERE TE. e 转动 # ААВЫН 
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Arem., PA лентам, № 
ВХ FEET. 换 句 话说 , 旋转 轴 ЕЛЕНЕ 
ЕЕ Bud düpó UU, aps 43526 ЛЕВЕ = 
«=. = (8.24) 
= 
(4€ F j=l, (8.25) 
其 路 是 单位 矩阵 . HERA йол ЖЕП ЖЕН EE 
$. 
in E je 4 ЖЕН A EEn НЕ Фу лр E ЖР 
йуп 0) а НЕ, a $ ó A REI AL 
ВЕДРЕ, dX SERI JA ПЕНН 
一 种 取向 的 转动 ， 此 即 
A =R, (8.26) 


cos é sing 0 
em cosg i (8.27) 
0 0 1 


жеты, Ape os T. CX) (对 角 线 元 素 之 和 ) 
保持 不 变 


其 中 


Т.СЖу-і--2 cos ó (8.28) 
НЮ, ЯЯ ТЕНЬ НИЯ XR ВЕ ЕНЕ 
Z, РГА (8.25) (8.2803 9 БЕНЕН КЕНЕ 
“ЖЛЕРСИЕЛЕРЕЛОУЛЕОРЕЗ A, MAE ЕЛІ 2 BJ da 
体 点 阵 坐 标 系 都 转变 到 一 个 共同 的 参考 坐标 系 ， ЖЕ 8.3.3 
节 的 讨论 可 以 得 到 下 列 变换 关系 ， 
晶体 1 的 点 隆 坐 标 系 一 让 参考 坐标 系 二 一 韦 体 2 的 点 阵 
BE Tn. 


CF1- KF1 Po gp КЕ? CF2, 
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DNA ДЕНЕ ЖЕ ЛЕША РЕ 2 ЛДЕ ЖЕНЕ 
БЕ- Ж 
td PV IAE VE, (8.29) 

REF, ФЕЕГИНЯ БО ТЕН ЗЕН, 

应 当 指出 ， 除 了 在 三 斜 唱 系 中 可 以 唯一 地 确定 旋转 矩阵 
*“ 妈 外 ,在 其 他 坚 系 中 ,由 于 晶体 本 身 具 有 旋转 对 称 , 因 此 汉 晶 
间 的 取向 关系 就 可 以 有 不 同 的 描述 方式 nr s da Е 24%) 
旋转 对 称 关系 ( 见 第 五 章 中 关于 立方 晶体 面 指数 的 讨论 ), 如 
7.4.3 节 所 指出 的 , 可 以 找 出 576 种 不 同 的 取向 关 Ж 和 相应 
的 576 个 旋转 矩阵 . 根据 M ТЕ 576 个 矩阵 中 的 变动 方式 ， 
mud dp Ж 

T.(-4) — EM, Mj My, 

i, P LEE: 1,2,3 内 取 值 , 且 i ==, 符号 取 法 ; Эт, J, & 
ИЙЛЕ) 1--2--3--1, 9 АЕ ЛЕС, М Дл 顺序 为 T> 
3—2—1,HK Мб. ХН—Ж 24 种 可 能 的 迹 , 也 
就 是 只 有 24 种 旋转 角 9. 

进一步 的 分 析 说 明 , 575 个 旋转 矩阵 可 搂 24 种 旋转 角 2 
分 类 ,每 一 种 旋转 角 对 应 有 24 种 同方 向 指数 族 的 旋转 轴 ，。 这 
24 个 - 尝 都 要 一 一 等 出 , 选 其 中 旋转 角 和 最 小 的 一 个 来 表征 双 
晶 的 取向 差 。 ОРИ ЯА, 但 由 电子 计算 机 来 完成 还 是 
tori 5 Un. 在 其 他 晶 系 中 .和 综 的 数目 是 :四 方 ，, 8; 正 变 ，44 
RM1228: MA2, 

E AERA pu REL Ens MIAME BRAX 
似 的 菊池 衍射 图 ,菊池 线 的 菊池 极 有 相同 的 指数 ,只 不 过 是 相 
对 位 置 上 咯 有 变动 而 已 。 我 们 可 以 从 莱 池 线 的 移动 距离 Ax, 根 
据 $—Ax/L 计算 出 有, 但 这 只 适用 于 菊池 线 平 行 移动 的 特殊 
情况 , 并 且 不 能 得 出 全 部 家 向 关系 。 БРАВ ВЕДА ЎРАМА 
菊池 衍射 有 相 网 的 指数 ， (8.29) 式 中 的 ， S =, =, 
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(8.29)55 08 [6.25 
AA T.C. (8.30) 
Тита UM v ELE ИИ rd А ҢЕР] О, F T 
Наш К р, р 和 外， 还 分 别 计算 出 两 个 晶体 
Вона ЖЕНУ ЛЫ E PE Ж ИП ТЗ, 
dH ”菊池 线 的 措 数 [160] [010] [001] 
y p % p y p 
1 315 424 -72.2 54.9 82.0 38.0 -171.3 77.3 
2 454 315 -72.1 55.5 82.0 37.4 -170.9 77.3 


旋转 轴 u v w у р ф 
-0.34 -0.39 0.86 173.9 108.2 -0.5 


用 上 述 方法 Ж f g REEI CARER) 或 
+0.2 КЕЛ). 


8.5 Ж Ж E^ 


菊池 衍射 的 一 个 明显 的 特点 是 可 以 直观 而 淮 确 地 显示 出 
晶体 的 取向 ， 和 如 果 把 各 个 取向 的 菊池 衍射 图 羡 裁 拼 资 成 一 张 
图 (图 8.12 )， 我 们 便 可 以 在 这 张 图 上 直接 得 出 在 一 晶体 取 
向 的 菊池 衍射 图 。 反 之 ,将 试验 得 到 的 菊池 (ІН 与 这 张 图 
对 比 ， 可 以 直接 确定 其 中 菊池 线 和 菊池 极 揭 指 数 以 及 晶体 相 
对 于 电子 束 的 方向 ， 无 须 进 行 烦琐 的 指数 标定 和 咏 体 取向 的 
VERE. 即使 不 用 菊池 极 ， 只 党 一 些 菊 池 线 或 线 对 也 可 以 用 这 
种 对 比 尘 确 定 蝇 体 的 取向 。 菊 池 图 在 薄 品 体 的 电子 显微镜 观 
察 工作 中 和 还 是 比较 有 用 的 ， 一 则 可 以 在 观察 过 程 中 用 对 比 法 
直接 定 出 品 体 取向 ， 二 则 可 以 根据 这 个 图 上 的 菊池 线 和 菊池 
Жау АНЫ ЖАУЫМЕН ПЕ 
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5 
图 8.12 ВОН Ж АМЕН Co" 
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的 ， 新 的 到 向 ， 就 象 我 们 可 以 从 一 张 地 图 上 找到 两 个 地 点 的 
相对 方向 和 距离 一 祥 、 

图 8.12a 是 硅 在 [001] 附 近 的 菊池 图 ,图 8.12b 是 这 个 
菊池 图 中 的 一 些 主 要 菊池 线 和 菊池 极 的 指数 ， 这 种 菊地 图 用 
RDE, Е ЕЕ СЕРЕ А: р Е ТЕСЕ 
面 成 ， 难 和 免 有 些 失 真 。 为 此 近年 来 发 展 出 一 些 用 电子 计算 机 
绘制 极 图 的 方法 "1 二， 直面 简 单 介 绍 一 种 极 ERIS 投影 作 
图 法 的 原理 "和 

图 8.13 是 菊池 线 的 航 射 赤 面 投影 的 示意 圈 , 从 六 投影 ， 
(МУЦӘВРЖЕН LARREA РАДИ D P” 为 轴 的 
ВА: 及 АЕТ АБЛАЙ АЙЕ sy БИЛ ARE OSRT I Ви: Bs, 
"TEM IRAE ER EE RC ABOE IRL, 在 基 罗 内 的 部 分 是 A А, 两 
АИ, ax S ЕН ЕН А КІН. [88.13 中 的 投影 
ЭКРАНЕ, ‚ВТ ЖАЛИ N D, 以 球 心 D 
为 顶点 的 nbl 及 RAT ЖЫН ЖЕЗ А E 90^ 一 8, 在 底板 上 
给 出 菊池 线 对 五 | K К, JUR CB BEXECE , HERRA ADD E 
《由 球 心 忆 投影 ) 切 面 投影 。 由 此 可 见 ,尽管 菊池 线 对 Ku К, 
与 其 极 射 赤 面 投影 41,-4s 并 不 一 样 ,但 在 8 很 小 而 反射 球 半 径 
很 大 的 情况 ,两 者 都 近似 直线 ,并 有 几乎 相同 的 儿 何 配置 ， 因 
此 可 以 用 菊池 线 的 极 射 赤 面 投影 图 作为 菊池 图 . 

在 极 射 赤 面 投影 中 ,小 图 的 投影 仍 为 圆 ,因此 只 要 找到 加 
& C. Шаһ ла ЖЗ 4. ak. 绘制 菊池 图 的 
工作 就 是 对 于 每 一 个 允许 的 ЛАТ 衍射 ， 找 出 圆心 的 坐标 和 半 
径 , 殉 定 圆 弧 的 轨迹 ,整个 计算 和 绘图 工作 可 由 电子 计算 机 完 
成 ,图 8.14 是 用 电子 计算 机 绘制 移 锡 单 晶 ( 面 心 立方 ) 在 001 
一 011 一 111 范 围 内 菊池 线 的 极 射 赤 面 投影 图 ， 它 与 硅 单 虞 
(金刚 石 结构 } 的 菊池 图 (图 8.15 ) 很 相似 ， 只 不 过 在 后 者 中 
НЕ, 3248, ТАНАН 1=4п-+ 2) 由 于 结构 
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图 5.15 Xie os S ic GTI 


БЕТ € n HL. dn 200,222 等 ,在 菊池 线 的 极 射 赤 面 机 
影 图 中 , НРАВ МАРЕ вия 
JE $8 ,与 菊地 图 中 的 近似 直线 相 比 ,有 一 定 失真 现象 ， 但 如 把 
角度 范围 限制 在 10" 以 内 ， 给 制 放大 比例 较 大 的 菊 池 线 极 射 
六 面 投影 图 ,就 会 得 到 近似 直线 的 菊池 线 投影 ,以 之 与 试验 得 
到 的 菊池 线 相对 比 ， 
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图 3.15. ЛУННЫЕ” 
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ФА КЕР PES АЖ, НАЯ 
的 对 比 确 定 了 晶体 与 电子 束 的 平行 方向 ， 就 可 以 如 图 8.6 的 
001 一 011 一 111 单 位 三 角形 所 示 ， 直 接 读 出 这 个 平面 的 指数 ， 
换 负 话说 ， 角 度 范 围 大 的 极 射 赤 面 投影 图 便于 与 试验 得 到 的 
殴 地 线 对 比 ， 以 确定 靳 池 线 和 菊 字 极 的 指数 ， 而 角 诬 范围 小 
的 极 射 赤 面 投影 图 恒 于 确定 晶体 的 取向 和 点 阵 方向 的 比较 精 
确 的 归 一 化 指数 , 


8.6 菊池 线 在 其 他 方面 的 应 用 


8.6.1 晶体 的 完整 性 


ЕА, FU ЛУБ ЙУ а ЙЕЛ ВЕЛЕ #E WEN НЫ 36 2 ЙТ 
射 ， 因 此 菊池 线 的 清晰 程度 和 是 否 消逝 就 可 以 用 来 判断 品 体 
的 完整 程度 。 例 如 用 球 烷 热 解 生成 外 延生 长 的 硅 单 蝇 腊 ， 随 
着 淀 积 率 由 0 ,5 微米 /分 增 大 到 3.7 和 17 ЖЖК, ЊЕ 
由 清晰 变 得 宽 而 模糊 ， 最 后 消 折 5 

菊池 线 还 可 以 用 来 研究 晶体 的 范 性 形变 。 在 形 变 过 程 
р, НИКа Ох, АЗҒАН 
到 菊 弛 线 的 变化 .不仅 如 此 ， 还 可 以 将 电子 束 聚 焦 在 铝 单 晶 
УЖЕ, > ВУ T ИТЕН 中 菊池 线 的 变化 5 М 
如 ,请 移 区 只 产生 相对 位 移 而 无 旋转 , 虽 既 10 ЫН ПН 
Wi ES rn £x EE 20 tiha, MERZ AHA, TEE 
CAEN (OUEST id m Pe UO HE UB 
而 两 侧 的 请 移 区 给 出 清新 的 双 线 ， 说 明 晶 体 仍 相当 完整 ， 但 
有 10.17” 的 取向 差 ， 从 菊池 线 销 逝 估 计 的 位 错 密度 是 105/3E 
ЖЕЖ, 
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8.6.2 晶体 的 对 称 性 


菊池 线 对 的 中 线 是 晶体 平面 与 底板 的 截 线 ， 因 此 菊池 线 
对 的 分 布 直观 地 反映 晶 体 的 对 ЖЕРЛЕ, ИЗ, ХІ 
[0001135258174 P] ж ZR 7S UO PR EE, ЯВ BS r0001]35 
地 衍射 图 和 立方 晶体 的 [111] 菊 池 衔 射 图 显示 三 次 对 称 性 ( 兄 
图 8.16 )， 在 盘点 衡 射 图 中 ， 由 于 衙 射 图 本 身 具 有 二 次 旋转 


[233], 


Нот] 


(111), 2 
ші, M 


ie, 


азатты 


мб. 
y: N 
4 
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LUE A ЫЕ 
В 3.15 ЊАМА КООН"? 
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HRR НИЖНИЕ 来 区 别 六 fed Өтей Jb dà 
Ж. 

TE (111) REG Л ЕЕК — ЕЯ 延生 КЕ А AME, Ж 
中 有 时 有 (1I11) 率 卓 生 成 。 由 于 基体 与 挛 量 共有 一 个 [111] 方 
向 ,而 两 者 的 [111] 得 点 衍射 图 都 是 六 次 分 布 的 点 列 , 并 且 56 
全 相 重 ,因此 无 法 用 以 鉴定 [111] 率 唱 ， 但 是 ,两 者 的 菊 №7 
射 图 都 不 相同 ,显示 移 [131] 旋 转 180" 的 对 称 关 系 (图 8.16)。 
通过 中 心 的 三 个 将 池 蔓 的 指数 是 052,205,520, 距 中 心 10.02” 
的 三 个 菊池 线 极 指数 是 233,323,332, Ш 8 .16 a ESHER 
РНР Е ОЬ ТЯГ, 50117), № 10° 可 以 使 233% 
39 nb E ЛЕТЯТ Р HER, 然后 UA [111] RUBSIESCOTLTa ГІ 
BC I| ke SE ГБ} ЕЕ 78 EE , 如 能 得 到 233, 350518 СР 8.16 Б), 就 
可 以 肯定 有 {t111) 挛 晶 存 在 ， 和 否则 则 无 3。 


8.6.3 电子 波长 和 加 速 电压 的 标定 


Tru rar ACTES ПИН La, A 
为 用 它 可 以 将 试验 得 到 的 衍射 斑点 距离 В ( = Аг) 
PREKE ,在 一 般 情况 下 ,我 们 无 顷 求 电子 衍射 的 有 效 镜 
füdcmE r 或 电子 波长 4+， 但是, 我 们 有 时 需要 知道 电子 波长 
或 者 谢 要 标定 电子 束 的 加速 电压 ， 这 在 超 高 压 电 子 显微镜 工 
作 中 是 常 有 的 事 。 在 菊池 衍射 的 公式 中 , 有 的 与 工 有 X, A 
(8.2) 式 ,有 的 与 4 有 关 , 如 (8.6) 式 ,因此 可 以 利用 菊池 衍射 
来 标定 电子 波长 或 加 逗 电 压 . 

ЕСІ RAT AO IO TR CUR. (如 图 8.5 hb B Ж.Ө). 
就 可 以 计算 出 它们 的 夹 角 BC. 有 从 

| L-BC/BC-HBd,/A, 

其 中 BC 是 菊池 极 8 和 闻 的 距离 ， 
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直 是 一 对 菊池 线 的 间距 ， 
dyn JE RE B CAR) rin B) T HR] DB 
可 以 得 出 N 
BC 
А=-вс Ағам (8.31) 


这 种 计算 方法 比较 简单 ， 但 在 计算 中 只 用 了 一 对 菊池 线 的 间 
距 琅 ， 还 没有 充分 利用 菊池 衙 射 提供 的 全 部 资料 。 如 使 用 三 
对 菊池 线 的 数据 ， 可 能 会 使 计算 出 4 的 准确 度 有 所 提高 ， 
从 (8.2) 式 
Ur = z; rcosu,r,:=1,2,3 

K и? +o? + и =1 

四 个 等 式 可 以 解 出 xypyz 及 工 四 个 未 知 数 , 并 进一步 求 出 
1。 但 由 于 待定 的 工 出 现在 祭 苞 项 中 ,计算 殷 麻 烦 , 如 除了 三 
对 不 属于 一 个 唱 带 的 菊池 线 外 ,相应 的 三 个 入 ЗЕ 点 也 出 现 
在 衍射 图 中 , 即 可 由 (8.11) 式 解 出 r=[xvw]; 再 代入 (8.6) 式 


ЖА. Ki SI HER ща — R/2 I nl 8.3 b rb 


池 钱 呈 对 称 分 布 的 情况 ,4 葛 误 差 最 大 ,而 当 «00 时 ,4 的 误 
差 最 小 、 例 如 А--0.0372-50.0001 埃 , 相 应 的 电子 东 加 速 电 
压 是 99.0::0.5 PREL 

Я, ЖЖ ЯРНИ АК А а Е 的 点 阵 参 
fr't91, 确定 SiC 多 型 体 的 轴 比 с/аВ Ed, 
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第 九 章 ”长 周期 结构 


ш 


9.1 8) 


ТЕ dà Fk ЛЕВЕ Йу ДЕЛ ЕВ — 1 ЖЕ ЕЖ, Хх 
结构 称 为 长 周期 结构 .例如 AucCuI 的 结构 可 以 看 作 是 在 生 方 


闻 上 ,每 也 5 个 点 nCu 工 单 胞 就 有 一 个 [Lol tE. 因此 


ҖЕН 10 个 AuCu 工 单 胞 就 重新 回 到 原来 的 位 置 。 这 种 结构 
可 以 看 作 是 点 降 常数 5 加 大 十 倍 的 超 点 阵 结构 ， 也 可 以 看 作 
是 在 晶体 点 阵 的 周期 上 再 在 b 方向 上 释 加 一 个 10 ВР 晶体 
点 阵 的 长 周期 但是， 长 局 期 结构 这 种 概念 的 适用 性 比 超 点 
阵 广 泛 灵 活 , 一 则 新 的 周期 可 能 变化 ,有 时 达到 点 阵 周 期 的 几 
百倍 ,有 了 时 还 可 能 不 是 整数 。 二 则 超 点 阵 这 个 概念 常 与 固 溶 
体 的 有 序 侍 联系 在 一 起 , 而 除了 这 种 由 元 素 的 长 程 有 序 分 布 
引起 揭 长 思 期 结构 外 ， 还 有 由 密 排 肢 的 长 程 有 序 堆 翅 产 生 的 
长 周期 结构 ， 其 至 晶体 缺陷 移 长 程 分 布 也 可 以 看 作 是 一 种 长 
周期 结构 . 

在 自然 界 中 长 周期 结构 并 不 是 鲜 见 的 ， 但 是 由 于 它 是 生 
却 在 基本 点 阵 上 的 一 种 次 级 效应 ， 有 时 叉 仅 限于 一 个 局 部 范 
围 内 ,因此 衍射 效应 较 弱 ,不 易 发 现 。 用 选区 电子 入射 研究 这 
种 现象 有 许多 有 利之 处 ， 一 方面 在 电镜 中 现 察 这 种 长 周期 结 
TJI" HE BS Ex а НЫ ж, 一 方面 进行 这 种 区 域 
的 选区 电子 衍射 实验 ， 长 周期 结构 的 衍射 效应 还 能 有 足够 的 
强度 ， 玉 此 近年 来 ， 电 子 衍射 在 长 周期 结构 方面 的 应 用 还 是 
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比较 话 跃 的 ， 并 取得 了 较 大 的 进展 . 

长 局 期 结构 的 电子 簿 射 特 征 是 在 基体 入 射 竹 点 外 ， 还 出 
现 一 系列 间隔 较 密 ,排列 成 行 的 衍射 姓 点 。 这 是 不 难 理解 的 ， 
在 正 交 晶 系 中 , 晶体 点 阵 在 一 个 方向 的 周期 是 a , 相应 的 倒 易 
点 阵 的 局 期 是 1⁄2, 电子 衍射 诞 点 间 的 距离 正比 于 1/a, 在 
晶体 点 阵 的 周期 上 全 加 一 个 新 的 更 长 的 周期 a; 就 会 出 现 间 
ЕР 1/La 的 入 射 疆 点 列 。 АКНЕ 
距 与 基体 衔 射 得 点 间距 的 比值 ， 可 以 简便 地 得 出 长 周期 结构 
的 周期 。 当 然 , 这 种 简单 几何 关系 只 能 说 明 周 期 的 长 度 , 如 敏 
得 出 长 周期 结构 的 细节 ， 还 应 推荐 这 些 长 周期 入 射 钴 点 的 强 
ВЕЖУ, 

密 排 县 可 以 有 许多 种 堆 怒 方式 ， 因 此 慨 状 晶体 的 多 型 体 
种 类 繁多 ， 不 胜 枚 举 。 这 种 长 周期 结构 可 以 看 作 是 密 排 层 每 
三 工 层 引入 一 个 或 几 个 相对 位 移 ( 野 错 ) 引 起 的 ， 周 期 直接 与 
工 有 关 (9.2 节 )。 如 果 不 仅 考虑 位 移 ， 还 考虑 到 不 同 元 素 原 
子 的 长 程 有 序 分 布 ,还 会 有 有 长 周期 有 序 结 构 , 非 保守 性 位 物产 
生 的 空位 的 长 程 有 序 排列 也 属于 这 种 长 周 其 结构， 这 对 了 解 
非 化 学 计量 化 全 物 是 很 重要 的 (9,3 节 )。 尽 管 在 金属 晶体 中 ， 
宝 位 、 位 错 野 错 这 些 晶 侍 缺 陷 不 是 完全 有 冶 排 列 , 只 要 它们 具 
有 长 程 有 序 分 布 的 统计 特征 ， 也 会 产生 长 周期 结构 的 衍射 性 
点 列 (9.4 节 )。 从 这 个 角度 看 ， 晶 体 缺 陷 的 长 程 分 布 也 是 一 
种 长 周期 结构 ， 
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9.2 密 堆 长 周期 结构 


9.2.1 НЕРВ 


ЖЕНЕ ЕЕ И ЗЕЕ ОЕ ВОЕНА, БІН! 
娄 原 子 当 作 等 径 刚 建 ， 在 平面 上 构成 六 角 密 排 层 (9.1). 
地层 的 刚 球 间 有 瑟 及 忆 两 种 等 价 的 间 巾 ,在 图 9.1 Ф, B 间隙 
的 特征 是 三 角形 间隙 的 顶 角 朝 下 ，C 间隙 中 的 三 角形 的 顶 角 
朝 上 .第 二 层 刚 球 的 中 心 可 以 在 8 间隙 位 置 ， 也 可 以 在 己 间 
隙 位 置 , 因此 在 4 层 上 可 以 是 B 层 ， 也 可 以 是 CC 层 。B 层 的 
刚 球 上 又 有 НЕСЯ, CE EXÉ A R Вр, 
ЭЖ ТЖ. МИ, ЖЕНА А,В, C RRR 
=. ЖНБМКЕЯМЖЕНЕЖ а НИЕ ІНЕ 
中 最 基本 的 不 外 两 种 ,一 种 是 АВСЯВС- UEBER, — 
МАЕ йа» БІН HE EB ERE IB 4b ST E. 
AERA DEARLI J: БЕНЕН йз R (МР 
文 ;}、 另 一 种 是 六 角 密 堆 结 构 沿 [0001] 方向 № 4B8A4B-:- - 
ЕНЕР, 在 这 些 密 排 层 的 堆 吉 中 很 容易 出 现 层 错 ， 例 如 在 
€ E ESL A -- Ф B EU fJ ABER АВСА.ВСАВС, 因为 
就 最 近邻 而 言 ,在 C 层 上 堆 一 层 有 4 或 一 层 8 是 等 价 的 ,只 是 次 
көліне, ЖЕЗ ШОТ, ИВС ӘЛІН ЗБЕ, 
而 出 现 8CB 及 CBC 局 部 的 六 角 密 玲 顺 序 ， BERE < 


йж в=-—‹а112› ,例如 从 4 经 车 [113] тӘ 305, НТ 
[INBA C ,最 后 经 志 [11 引 滑 移 又 加 到 4。 由 此 可 见 ,在 


ABC 的 面 心 立方 堆 壤 顺 座 中 每 两 层 之 E 的 位 相差 是 2 луз. 
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图 91 等 径 刚 球 的 密 排 县 ， 图 9.2 Е ЕР 
НІНЕН А,В,С 三 种 可 能 ， 
"EA TZ ie RS AREE ER CELERE 

inim 


如 果 这 些 层 错 是 长 程 有 序 排列 的 话 ， 还 可 以 降低 整个 系 
£t ES BE JC ,产生 稳定 的 晶体 结构 , 根据 姑 错 的 周期 不 同 以 及 一 
个 周期 内 蜜 排 县 的 崔 夫 方式 不 同 ， 可 以 产生 许多 Rb 密 堆 结 
F9. TERZAKE с dm Ier ЫЫ. Ж c $h 
向 排列 的 顺序 不 同 , 这 种 现象 称 为 多 型 (Polytypism) ,以 资 与 
RASA Polymorphism) 的 同 素 异 构 相 区 别 。 对 于 多 态 的 
各 种 结构 (如 a-Fe 5 y-Fe) 往往 有 一 定 的 形成 条 性 (温度 、 
成 分 等 ); 而 多 型 的 各 种 结构 间 并 元 此 限制 ， 往 往 十 几 种 结构 
共生 在 一 起 ， 显 然 这 是 与 各 结构 间 原 子 最 近邻 关系 相似 ， 邓 
统 自由 能 之 间 无 多 大 差异 有 关 ， 

对 于 如 图 9.1 所 示 一 屋 密 排 球 ， 其 对 称 元 素 有 2,3,6 次 
旋转 轴 以 及 对 称 平面 m, 共 分 布 如 图 9.2 所 示 ( 参 考 图 9.1). 
当 二 层 或 多 层 这 种 平面 密 排 请 按 4， 了 好 或 位 置 堆 虹 在 一 起 
时; 和 省 平面 的 2 次 轴 不 重合 ， 根 据 第 一 覃 所 述 , 密 堆 结构 中 不 
再 有 2 次 轴 ， 对 称 平 面 m 是 重合 的 , 6 S LR 次 轴 重合 后 
只 保留 有 3 次 轴 ， 由 此 密 堆 Zi d ESL 3x25 P3min 

ne 


АЗт1і, ДЖЕНСЕН АЕ, НЕА 
更 高 些 ， 如 在 САВ ЙӘНЕН АЕ т, СБВ 


МАЛЕЕВ ЕД, ЖЕРІН 6H be “Асвавс 


| 
САУ НЕЕ ОШТУ) {PAS ЩЕ Я ЖЗ BS 


1/т; 在 六 角 窗 堆 结 构 的 .48B.48B НН, ЕС 
行 玫 上 轴 的 螺旋 轴 6:, JE Т,1/т, 6, 添加 到 Р3т, R3m 中 去 
共 得 到 八 个 空间 群 ， 

P3ml, Бӛті, Рӛт, Рбутс, Pt то, 

A3m1, АЗт1, Е 43т, 
Fim АЖ D 3 А, ЧЕНЕ Ке f 5% ПЫ АА ТЫН 
АЙ ЛА АН BC RAC- -MPPT RE, WIHA Fasa: 
则 有 七 个 空间 群 ， 这 是 所 有 六 角 密 排 县 堆 霹 结构 可 能 有 的 全 
部 空间 群 。 但 是 ,就 点 降 而 言 仅 有 二 种 ,前 五 个 空间 群 对 应 六 
角 点 阵 , 后 三 个 对 应 芝 面 体 点 阵 ( 面 心 立 方 点 阵 也 可 以 看 作 是 
Жан f REED. 

i RIEN EFIE n] р д, ҖИ ИНА Ram- 
sdell 符号 及 Жданов #8, ТЕ Ramsdeil 符号 中 分 别 用 大 
"E ХРЕН, КЕРЕКЕ р sk I S PURA 
Жз RESET e ‚ЕНОТ HH ҢЫ PS Rr PS MER NL. 如 6 五 
代表 读 结 构 是 六 角 堆 红 2К U OSRE), ер ж eA E H 
层 ， 这 一 符号 的 优点 是 简洁 明了 的 给 出 了 堆 霹 类 型 和 县 数 ， 
缺点 是 未 苔 出 具体 的 堆 操 顺序 。 在 Жданов 符号 中 用 一 对 
对 的 数目 字 表 示 堆 次 顺序 ， 并 规定 按 4B C- ЖЕНЕВЕ 
确 排列 ， 上 反之 接 4C… 顺 序 堆 坷 为 错 排列 。 第 一 个 数字 代 
表 正 确 排列 的 县 数 , 第 二 个 数字 代表 其 后 的 错 排 层 数 ; 再 接 下 
去 的 正确 排列 层 数 用 第 三 个 数字 代表 ， 错 排 的 层 数 用 第 四 个 
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AFERE НАКЕ Т, Ер Л A rh 9 EUR ABC, m de 
АСА ЖЕНЕ ИҢ АНЫЗ y 2 — ПЕ, ЕВЕ 
之 二 与 此 相仿 ,只 不 过 层 的 原点 不 同 而 已 ,因此 ， 把 这 个 顺序 
用 括号 播 起 来 再 元 一 脚 标 3), Am (3,3) RE 4*BtCtA C 
B(A) GH (3,2). Қ A B*C* 47 C B*C* A* B7 
C AtB COB CA) R8 15 R Ы, TE EU bos № 
dp Ramsdell 符号 简便 ， 但 由 于 它 可 以 反映 具体 的 堆 探 方式 ， 
常 和 Ramsdell 符号 并 用 。 还 有 其 他 一 些 表示 法 ， 和 有 优 缺 
点 ， 较 不 常用 ， 可 查阅 国际 文 射线 晶体 学 表 ОБП) 及 文献 
[11. 
密 排 长 周期 结构 均 可 通过 在 工 层 和 的 4BCABC---HE M] 
中 引入 p 个 错 排 而 形成 ， 显然， 如 有 p 层 错 排 ， 就 需要 有 р 
层 正 确 的 排 到 抵消 错 排 的 作用; 因此 当 工 一 2 p=3 n tn 为 整 
ЖЕ, #1 ЕВГ +1 BARRÉ 4, ВЕС, ERAN 
HERR. m4 L—2 р=3 пі thl E, 0+1 层 及 第 2 工 
timum. 183 L+ 1 层 的 位 置 相同 ， 
形成 妨 型 堆 拒 ,一 个 周期 内 的 层 数 是 3 工 。 一 般 把 3zm+t 时 
НУ НЕРЕВЦАЕ (Обуегзе) КНИН, 3 n—1 НӘР EL BS SEXE 
ПЦ р (Reverse) R НЕ. ИЕҢ, 这 两 种 名 称 并 不 是 指 二 
种 堆 翅 结构 ， 而 是 对 同一 堆 吉 结构 用 相差 60” 的 二 个 坐标 系 
来 描述 的 结果 ， 或 者 反之 ， 用 同一 些 标 系 描述 相差 60° 的 同 
一 堆 壤 结构 的 二 个 晶体 ， 这 里 相差 60° 均 指 围绕 < 轴 旋 转 而 
=. | 
TEATAR ERA SiC, ZnS, Сат, tAth 
SED hy e e РНЕ ERRA, EHE 
属 与 合金 揭 密 堆 结 构 中 出 于 有 序 化 产生 的 长 程 有 序 并 展 了 不 
Ib EHH, ражањ е Валон ТОНКЕ. 
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9.2.2 密 堆 结构 的 [010] 电 子 衍射 图 中 
用 六 角 上 坐标 系 描述 六 角 密 排 层 的 多 型 结构 及 其 电子 衍射 
НЕА. НН, 好 原子 的 Xy, 2 坐标 为 0,0, Zuis BAT 
为 子 ， 计 ;2a3C 原 子 为 二 ， 子 ，Z。。 在 不 考虑 原子 散射 因 
数 随 散 射 角 的 缓慢 变化 的 铺 涡 下 ,结构 因数 


i т %(2А-ҒА) 
Fu > PELLIS eT Z 2548 
4 Б 


2 girit - 
46374 женіс, (9.1) 
e 


LLE 代表 对 А,В,С 原子 的 2 坐标 求 和 ， 


в с 


N—1 

当 k +Ë&=3 n(n ДЖО, ЕКВ $2277, 它 是 对 
= ў 

所 有 密 排 层 的 Z: ЕЖ, ЖЕШ ЖЕЕ I 32 ya al 


білгелі) 
к= АРА) 
显然 ， 仅 当 1 ТАНИ JL В ЕЛ 
Ж. Ж САНЯ] (以 及 其 他 满足 А23 n АЧАЛЫ 点 
列 ) 上 只 有 ?一 0, 土 NN; 土 2 МГ, ++ ПЕНА, КН 
光 . 
当 += 3 1, (9,1) 式 为 


(9.2) 


Ғ- Y eieitza + eU Z ТРЫ У ete (9.3) 
а в e 


РЕЖ 


378» 


2. 4 А 
F= (аке ев (PU олана, 
4 


144 ; -Әлі А 
ed yy an in yi nm) (umo 


B e 


对 于 反 凌 面体 点 阵 有 


ӛліа-і» Я лк БЕР 
Е={(1+е3 + 23 [Уу e 
А 


+e S" > "аллаға 十 ез “ >” НЫ ) (9.3b) 
B с А 


求 和 二 “表示 仅 对 单 胞 中 总 层 数 的 前 三 分 之 一 层 求 和 
щ +453 n 一 1 时 (9.1) 式 为 


Е = У eid +." Y eme 
А Е 
кәде уле?! (9.4) 
g 


对 于 正 萎 面体 点 阵 有 (9.3b) R E ЖЕТИ Ik BF (9.3а) X. 
正 与 天 十 二 3 n+l 时 相反 ,这 是 不 ҖЕШ AE 的 。 如 前 МЖ, 
正 , 反 菱 面体 仅仅 相关 60? ma mi 体 的 [001] 轴 又 是 三 次 旋 
转轴 , AEEA IEH A += nti AARE A+ 
k=3 п—1 ЈЕ ТАО, 

(9.2), (9.3), (9.4) 式 可 看 出 结构 因 ЖУ л,^ 553, 
这 说 明 电 子 衙 射 得 点 的 强度 分 布 仅 有 三 类 ， 同 一 燃点 列 上 的 
斑 虚 位 置 和 强度 分 布 基 本 相同 ， 因 此 研究 这 种 长 周期 结构 只 
怖 考虑 包含 这 三 类 点 列 的 [0ti0] 电 子 衔 射 男 即 可 。 ИЕЛЕН 
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ЖТ RE ОО ЕН НЫ Уп 101 点 列 上 相当 于 一 个 密 排 
层 闻 距 的 倒 易 长 度 肉 的 各 衍射 班 点 的 强度 即 可 。 这 一 方面 是 
因为 在 电子 衔 射 的 小 角 庶 范围 内 忽 略 掉 衍 射 强 度 的 几何 因数 
与 吸收 因数 后 衍射 斑点 强度 具 有 周期 性 ， 一 方面 电子 本 射 图 
一 般 都 有 对 称 中 心 。 对 称 中 心 的 存在 使 得 102 № ЗБ 107 
衍射 强 谋 相等 ,而 衍射 交点 强度 的 周期 性 又 使 107 fir 射 与 10 
(М) ЮЕ, НИЯТ 101 点 列 上 各 衍射 新 点 强 
度 后 ,I 并 点 列 上 各 衍射 得 的 强度 也 就 知道 了 。 

根据 (9.3a) тр, [051-3 n 一 1 时 结构 ЖЛ 
零 ，(9.3b) 3884 1— 3-71 时 结构 因数 不 为 零 。 这 说 明 
对 于 正 姜 面体 堆 操 ， 其 无 +A=3n+l 点 列 上 ，! 一 3n 一 1 - 
НЕНІҢ; kter- AAE 1=39 +1 的 GAE 
点 出 现 ， 其 余 均 消光 ， ХЕНМАНАН ЕЕЕ ЖРЕФІ 
ҢАН  (Ю+5+1=3 n). йог АЛЕМ ERE 
101,194,107,:-.;101 JF] ER W. - 102, 105, 108, ^ *-,. БЫ 
凌 面 体 的 消光 规律 正 与 上 相反 

以 于 通过 儿 个 简单 例子 说 明 长 轴 期 结构 电子 街 射 图 的 几 
何等 征 。 我 们 从 面 心 立方 点 阵 中 沿 [111] 方向 (111) 面 的 
ABCABC-. 排列 出 发 ,讨论 每 商工 县 引入 一 个 《或 多 个 ) Е 
错 异 面 产生 的 密 堆 结构 及 其 电子 衍射 葡 应 。 如 上 所 述 ， 只 需 
分 析 [010] ЕНІН 10 2,002, 102 三 个 RR ER AE 
点 的 “分 烈 ? 现 象 即 可 (以 下 皆 用 六 和 角 坐 标 系 描述 )。 

L=1 

ЖЕЖ ABCABC:…: 的 顺序 中 每 一 屋 都 引入 一 个 层 错 ， 
结果 是 4CBACB---WSHEHE, 显而易见 ,这 并 不 是 新 的 排列 
方式 ,而 是 4ВС4ВС- 53e SUY HERI, ВНЕ. 正点 
БЕНЕН еж, ЕН КЖ. PH9.3a rh ñ9 m N 
ЗЕЕ 9L 010] d, T- $0 54 PEL rh ИНЕ › ШИШ ER ЛЕДА Во 
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ТЕН ГА [001] ОП о У 891111 BORD 为 Ей 
轴 呈 二 次 旋转 对 称 关 系 ， 基 体 与 挛 晶 有 相同 的 点 阵 , 只 不 过 
取向 不 同 而 已 。 前 者 满足 上 一 3p= 二 1, 后 者 满 是 一 2p== 一 1， 
ME REEE, ARAS 3 个 密 排 层 , 故 用 3 ВЕРЫ (1, 
0)s，(0,1)s 表示 之 , 这 与 面 心 立方 点 阵 是 灾 角 为 60° 的 简单 
邦 面 体 点 阵 相 一 致 ， 根 据 前 述 消 苑 规律 , 它们 的 00 衍射 点 
ЖІ ЕО ->-003,006,.- RE. РЕ ЖОШ Ж Capc 


апа”, пә ат" 


4 tot 
Tos П 
95 3 193 
4 M 001 n 
` 2 m 6 
s . iH 
тө © 102 
. 1 10i 
1919 181 
Too 
' Li 1 
Зы Ja 3a—1 ая 3a 38 —3 
t 109 1: 
" 3 108 
1016 ? 102 
1843 $ 106 
- 5 105 
Lu ә 1010 + т 4, 
004 
i 107 3 T 8 
104 1 m це 
П 101 
, 101 oee 000 100 
Tel += EI 38-1 
Ач мт м 1-1 kaka ` 


图 9.3 Eit Coole ЯНА 


ABC), + 4—3n—1 АНЯ ЕН 1-3 ТЖ, 

Җ®п-++101,104,+++4; k+tk=3n+1 A Я ERR E 13а 10 

3t ,30:-102;105,--39,. EX BEBPECACBACB-:-) 的 消 

党 情况 正好 相反 (a + E + P635 ЖАН ЛИЙ ЖТ о. 

102,105, «EAE - «301, 104 * 5E OUT 3 R HESS hl BE 
. 379 * 


1 (00 DRR Ал E hap RUP hb e ЕЕ Е, —INXE T 0005 
00s 间 的 地 (或 3 ) 层 线 上 ， 另 一 便 出 现在 (或 寺 ) 层 线 上 ， 


如 图 9.8 a 所 示 ， 这 是 玉 堆 吉 类 型 的 特征 , 它 与 [001]* 是 三 次 
旋转 轴 相 对 应 。 蓉 面体 点 阵 及 的 例 易 点 阵 仍 是 邯 面 体 点 降 ， 
从 这 个 角度 也 可 以 理解 为 什么 街 射 班 点 分 别 排列 在 0 Fo 
2 
x E E. 

L=2 

每 两 县 引入 一 个 错 排 层 就 会 产生 4B.4B.… НЭРЖ, 
单 胞 内 有 两 个 密 排 层 ,这 正 是 六 角 密 堆 结构 ,满足 工 一 2p 一 0 
的 条 件 , 堆 织 符号 是 2 互 或 (1,1)， 六 角 密 堆 结 构 的 消光 条 件 
ЖБ ри 为 奇数 。 因 此 001 MAANEN R A R 
ЖЕ, IF аза 的 点 列 无 限制 , 因此 它们 处 于 
等 高 线 上 ,这 是 万 型 堆 烘 的 特征 ,这 与 00 方向 具有 六 次 旋转 
轴 ( 包 含有 2 次 轴 ) 特 性 相 一 致 (在 右 型 堆 燥 中 有 一 类 结构 ,其 
00 1 方向 是 三 次 轴 ，[0I0] 电 子 衍射 图 中 的 衍射 邦 点 仍然 处 
在 等 高 线 上 ,但 其 强度 不 相等 , 故 与 三 次 轴 不 矛盾 )，[0I0] Ж 
向 电子 入射 图 如 图 9.3 b 所 示 .相对 于 4BCABC- - f [010] 
电子 衍射 图 而 言 ,在 000 与 003 AAL SARATA 
射 性 点 , 亦 即 由 于 层 错 工 =2 周期 的 调制 , Xo A04 CERERE 
点 在 调制 方向 一 分 为 二 。 

L=3 

每 三 层 引入 一 个 错 排 层 的 结果 Ж aBC|BC2|CABCA) 
…, 排 了 9 县 才 复原 ,因此 单 移 内 共有 3 工 =9 层 ,可 以 把 它 看 
做 是 由 两 个 宕 错 分 割 开 来 的 三 个 亚 单元 ， 每 个 亚 单元 内 的 堆 
织 顺 序 都 是 三 个 正确 的 排列 ， 而 相 邻 单元 间 由 于 县 错 引入 的 
位 移 而 有 位 相差 2/3 ,这 三 个 亚 革 元 的 相对 位 置 与 景 简单 的 
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А,В,С МЕНЕ. НН L —2p=1 的 条 件 ; 故 为 五 
НЕ Іп Ж 9 R (2.1), ARR (9.20553 ЕАЕЗНАЙ, 
УЕ. + :009,0018, +++ ЖЕҢ, ER R—3nEl 点 
P|, f&(9.3—9. 5X n] HM ЕНД,  -101,104,107, * **, *** 102, 
195,108,:-., НИТ 9 R [010] 179 Е CH 9.3 
c), Æ (El 9.3 rh 000 5 009 这 个 单位 距离 内 出 现 了 三 个 
102 ЖЕД, ВЕНА ЛЮ С-З, Oa dr EE 
点 在 调制 方向 分 裂 为 3, 间距 是 1/3。 E +=. +1 5 
天 十 5= 3m 一 1 的 两 类 点 列 上 ，, 班 点 并 不 分 布 在 等 高 线 上 , 而 是 
分 别 在 1/3 工 的 整数 倍 的 地 方 ， 

L=4 

每 四 层 引 入 一 个 错 排 层 的 结果 是 A4BCA|CABC|BCAB 
(A) *-- Е 4BABCACABCBC---, d AR nf J 12 R X 
(3,1) son. ЕЖЕ, МЛН 4,С,В 
HWE RTRA. ЖУРН, 只 不 
过 由 于 工 =4, 单 位 距离 内 有 4 ТРЕК, HEE 1⁄4 单位 ,高 谋 
在 1/12 的 整数 倍 处 , 依 (9.3 一 9.4) 式 , 107 点 列 中 出 现 … 
102,105,-..; 107 点 列 中 出 Bü... 101,104:…; ЕЖЕ 
恰好 相反 . 

如 每 四 层 引 人 2 个 错 排 , 则 形成 4BACABAC: - Б, 
CHE L —2p=0 的 条 件 , IR TH RUE, —- 周期 内 有 四 
Ж.Ж A НЕ 2,2), (9.2), (9.3), (9.4) 式 可 得 出 如 
69.32 Bro i9 Lo10 Тв ІНЕ, анаты 4, HY 
жаға E, ПН 08 ЕЕ КАН. REN 
ВБ] ЛЕНЕ: 2; [E 03 АВ 4. ШАА ЕА 
1 НЕНИ ЭИ В ЖОЛЫН ЯН ЕТИ БЕ HR 2 DE 9 
ЕНЕ LAUR SEE B PARERE Т. , Wa АЕ ЈЕ LLLA ESSE 
*H. 
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对 工 值 更 夫 的 情况 ,可 将 上 述 规律 推广 ,综述 如 下 : 

(1) 对 于 54-32 的 点 列 ; 如 007 点 列 ,原来 的 面 心 立 
方 点 阵 的 衔 射 得 点 不 分 型 ,第 一 个 衍射 碍 点 是 00L СН ER) 
sk 0083LCR ЖЕ), 

(2) 对 于 天 十 5 一 3z 士 1 ВН], ЗВОН Нил» 
LA EHE 17 工 个 单位 司 焉 ( 按 状 面体 点 阵 标定 ， 原 来 的 
000 至 003 ЖЕЛІНДЕЙ, ӘРІ НЕН ВН). 
рн THES SER, ЭЗЕН AU ESE 5 E, 对 于 
XU, ШЕ ЛЕ R--&—3n 61 点 列 上 的 高 度 不 同 ， 与 有 相 
同 工 的 匡 型 的 分 列 途 点 相 比 ， 分 别 启 相反 方向 位 移 1/57. № 
tiz AE, 

25 LPRA, FR] — Ramsdeli ESTAA Vp Ab 
# ES. ineHe UJE4BCACB, ARIA ABO BOB, EI 
ЯУ ЖЫ Жданов НЕЕ, 虽然 它们 有 相 局 的 ЖЕРЕ Ж 
723 № EE АНЯ, ВЯ D P PC RF PS Лам НР 
МЕЖ, РЕНА AS ЫН ЖА. НХ 
6 瑟 结 构 有 相同 的 衍射 得 点 分 布 ,但 强度 有 所 不 同 。 反 之 ,我 
们 可 以 从 衍射 尊 点 的 几何 分 布 得 知 有 关 堆 翅 类 型 及 窗 排 层 的 
局 期 ,从 衍射 竹 点 的 强度 推算 密 排 县 的 具体 堆 井 顺序 ( 见 9.2. 
3 节 )。 

应 当 指 出 ,这 里 讨论 的 主要 是 密 排 层 沿 [001] 方 向 的 排列 
ЖИН ТЕ [001]” 例 易 方向 的 分 布 畦 征 之 间 的 关系 ,并 
未 涉及 到 窑 排 层 到 的 原子 分 布 , 符号 五 及 瑟 仅 代表 密 排 层 的 
堆 吉 类 型 。 如 果 密 排 层 上 原子 是 同类 的 ， 或 异类 原子 的 无 谨 
分 布 , 点 阵 类 型 与 蜜 排 层 堆 翅 类 型 相同 。 如 果 不 是 这 样 ， 点 
阵 类 型 还 决定 于 窗 排 层 上 异类 原子 的 有 序 分 布 ， 这 将 反映 在 
[001] 电 子 衍 射 图 中 的 衔 射 得 点 的 分 布 上 ( 见 9.3 35). 
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9.2.8 SiC &җ Ы ТИН A n 


从 上 节 讨 论 可 以 者 出 ， 电 子 衍射 是 研究 长 周期 结构 的 有 
力 工 具 。 在 层 数 不 高 揭 情 况 下 ,即使 不 进行 街 射 强 诬 的 分 析 ， 
仅 从 衍射 更 点 的 分 裂 特 征 就 可 以 非常 简便 迅速 地 得 知 有 关 堆 
燥 类 型 及 单 胞 内 窗 排 层 的 层 数 .3 认定 一 种 典型 的 由 密 排 层 堆 
ЕТ Е ВО АЕ, ВЕРЯ А ВАЗЕ АА ТЕ 
一 起 ,组 成 一 个 层 状 单元 . 两 个 层 状 单 元 的 间距 d i= 2.512, 
丰 诺 的 倒 易 距离 是 —1/4,. AREIS HS EXE CI АЈ, РИА 
生成 类 型 移 多 的 冤 型 体 , 最 常见 的 多 型 体 是 6 已 ,15 有 ,4 五 ， 
21R 等 ,迄今 已 发 现 的 一 百 包 种 多 型 体 大 都 可 以 看 TE 是 由 这 
ЖИЕН НІҢ IESU, 

图 9.4a 与 9.4b 是 将 工业 用 Sic БР 磨 成 粉 制 成 电镜 试 
样 拍摄 的 [010] 电 子 衍射 图 。 通 过 原点 的 是 007 点 列 , PARERE 
别 是 107 及 107 点 列 , 用 稍 头 标明 相当 于 r” ИНЕ, 在 图 
9.4a 中 这 个 距离 内 有 6 个 得 点 ,而 且 排 在 等 高 线 上 ,因此 它 是 
eH £g PH. E 9.4 b 中 衍射 得 点 不 处 在 等 高 线 上 ,在 
相当 于 > 的 距离 内 有 5 TEA MOS 15 АБН. 显然 , 00 
点 列 上 上 出现 的 强 衍射 竹 点 是 双 许 的 衍射 ,分 别 是 6 ) 006 衍 
射 及 15 R № 0015 MA АНТЫНА АА ҒЫР 消 光 的 本 
射 , 由 于 多 次 衍射 效应 也 有 一 定 的 强 弃 ， 同 理 , 6 H |9 100 Ж 
106CEL 100,106 38 26 881 58 Pp НЬ UTE А 9.4 a 中 ， 不 过 
XR HE Seng . 

当 多 型 体 的 层 数 较 多 时 ， 由 РАНЕЕ YE 
所 隧 , 无 论 是 在 相当 于 НЕН 内 的 兽 点 个 数 , 还 是 它们 是 天 
分 布 在 等 高 线 上 ,都 不 易 肯 定 。 在 这 种 情况 下 ,一 方面 通过 观 
жп АЛЕ АН 09 АННЕ, БІЗІҢ ИНЕ ОЗА Ж 
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a. 6 五 的 [010] 衍 射 图 


b. 15£ Cnoi HB 
图 9.4 两 种 常见 SiC 的 电子 衍射 图 


即 层 数 工 , 另 一 方面 可 根据 一 些 结构 模型 进行 强度 计算 ,以 克 
定 其 维 操 类 型 和 结构 。 图 9.5 a 是 将 升华 法 制 得 的 SiC 试 样 
研磨 后 进行 电镜 观察 拍 报到 的 [010] 电子 入 射 图 。 在 用 箭头 
标明 的 相当 于 rt 的 范围 内 有 23 个 衍射 更 点 (在 两 个 强 衍射 
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b. 
图 9.5 69 R(a)5 147 召 (b) 的 [91 的 电子 衍射 图 


MAZARA 3 个 衍射 竹 点 ,但 在 个 别 地 方 公有 2 个 ,合计 
为 6x 4 一 1=23 个 ), 但 不 能 确定 它们 是 否 处 于 等 高 线 土 ， 由 
此 可 判断 错 排 周 期 内 的 层 数 工 二 23， 此 时 仍 有 23 H 55 69 R 
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БӚЛГЕН. 图 9.5 a Бр 9.4 a Bio 89 6 H.E Бр 
[010 ЈЕ ТАТРЕ, Ж ТЯ ЕЕ K ЯРАН, 由 此 可 以 假设 
这 个 多 型 体 中 可 能 包含 较 允 的 6H 5 56(3,3), НИНЕ TE 
АН» [(3,354(3,22]485 69 R $ ЖЕНЕ ВЕ РЕНО 
Жу 23 Н[(4,3)(3.3).(31)] ЖОЖ [HE 29 4B C AC B- 
ЯВСАСВАВСАСВАВСАСОВУ ЛЕУ) 4ВСАСВАВС- 
ACBABCACBABCACCA)--], ЯЕ 9.19. Бағы 
射 图 对 比 69 КЕБЕЖЕ ЕН, 从 而 排除 了 23 
Hf" ЕЕ, 这 与 郭 常 攻 用 瑟 射 线 得 到 的 结果 是 一 至 
KJE, 


39.1 22Н Б.69Е9101 На CIE DD ES ИЕ 


9|1 8|9]|10]|11 
PTR EE 

10 | 13 | 161 19 | 22 | 25 | 28 | 31| 34 
Ims FEE г 1$| 4| 4 10 


т j|s|s|s|el*[s OO 


i 12 La 14 bd Ka 17 | 18 E 21 


86 m 16 |100 P ШЕ 0 


ERI |<. 46 | 49 | 52 Ed 58 El 64 67 
698 
| EE a то | «1| c1 E 20 |<1| «11 «i1 


Ej 9.5 b 是 另 一 种 SiC 多 型 体 的 [010] 电 子 衍射 图 ， 它 有 
两 个 非常 明显 的 特征 ; 一 E CARH Ж 6 H ÑD 
[010] 电 子 衍射 图 非常 相似 ;从 而 可 以 肯定 它 世 主要 是 由 6 五 
单元 构成 的 , 而 且 单 胞 中 6 五 单元 的 分 数 还 要 较 69 及 为 多 ， 
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ЖН S ERU 200 ШЕЛЕРІ BCS. 说 BH ab 
Ж. 从 图 9.5 b 中 放大 了 的 插图 可 以 看 出 ， 两 个 衍射 狂 点 
之 间 --- 般 有 了 个 弱 衍 射 竹 点 ， 有 的 甚至 与 强 衍射 得 点 连 在 一 
ж, 由 于 个 别 地 方 有 8 个 弱 衍 射 狂 点 , 因此 在 与 кї 相当 的 
范围 内 共有 6x8+1=49 个 衍射 竹 点 。 根 38 L =49 的 计算 
结果 证 明 , 这 个 $ 型 体 是 147 R, КНУ 163,3), 
(3,4)]s, 验 证 了 基 射 线 分 析 结 果 。 

上 述 两 种 Sic 多 型 体 都 可 以 夏 作 是 由 8 豆 往 生出 来 的 ， 
在 排 了 x ТӨН 移 (3,3) 音 元 后 ， 在 第 2+1 БН В, 
一 个 少 排 了 一 层 , 一 个 多 排 了 一 层 ,它们 的 一 般 结 构 式 分 别 是 
[(3,3),(3,2)], K[3,3),(83,4)]. BR T 69 R № 147 R Ф, 
XH VES RC ТА SWE, 此 外 ,最 近 还 发 现 了 
以 21 АЁ (3,4) oc AE RS — S [ (3, 4),(3,3) 1 Жар 
REA 8 HIBO,)gS 5625358 [(4,4),(4,3) ]s HERET, 
РЕЗЧЕ SEE Erb E R48 Ж ТЕЛЕ Bb , E FFHEZI 92 — 
ЖІГІ. 

用 电子 衍射 分 析 研 究 SiC 多 型 体 的 结构 有 下 述 几 个 优点 ， 
1. 在 电子 显微镜 中 进行 选区 衔 射 分 析 ,所 移 晶 体 的 尽 寸 一 般 
很 小 ,不 过 几 个 微米 ,一 般 都 是 单 唱 ,从 而 避免 了 SiC 晶 体 中 党 
出 更 的 几 种 多 型 体 连 生 在 一 起 的 复杂 情况 . 2. 电子 衍射 图 
相当 于 一 个 二 维 合 易 截面 ,比较 直观 ,可 从 其 中 强 衍射 竟 点 的 
分 布 ,推测 其 结构 的 基本 类 型 3， 从 [010] 电子 衍射 图 中 相 
BF =" 范围 内 的 入 射 玛 点 数 可 以 确定 工 ,结合 上 述 结构 模 型 
进行 计算 ,有 可 能 最 后 确定 其 密 维 顺序 ，4. 可 在 电镜 中 同时 
进行 高 分 辨 点 阵 象 的 观察 , ЕН НОМ. 即使 在 
分 辩 率 不 是 很 高 的 情况 下， 也 可 得 出 有 关 层 状 结构 的 一 些 重 
要 信息 . 图 9.6 是 147 А 的 点 阵 象 0 中, КН 2G 15 埃 的 
条 纹 相 当 于 一 个 6 层 单元 (6 4,=15.1 60, ЩЕ — 
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图 9.6 Журт 中 的 ЫСЫН ЕШ 
的 条 纹 相 当 于 一 个 了 层 单元 (7 4,=17.6%Ё), 7 个 64 条纹 
与 1 个 7d 条 纹 相 间 出 现 ,构成 一 个 49 层 的 亚 局 期 .从 条 
禾 的 衬 度 差 异 也 可 以 察觉 到 这 种 亚 周期 的 存在 ， 如 果 进 一 步 
提高 点 阵 象 的 分 辨 率 到 2 ВЕ, хр зе НЕ НЬ ВУ ЯН 
357162, 

ЧН, ВЯ 59, н T 3, Jy RT СБ py 
较 强 , 一 则 大 多 数 禁 止 入射 都 出 现在 衍射 图 中 ,二 则 谁 确 计算 
衍射 强度 也 比较 困难 , 不 能 象 区 射线 结构 分 析 那 样 将 实测 的 
强度 与 计算 数值 进行 定量 的 对 比 。 尽管 如 是 , 用 电子 衍射 方 
法 ,特别 是 与 高 分 辨 电子 显 微 象 结合 起 来 ,分析 微 小 蝇 体 特别 
是 局 部 区 域 的 晶体 结构 , 还 是 很 有 用 的 ， 关于 用 电子 衍射 确 
定 晶 体 结构 的 特点 将 在 第 10 章 中 进一步 阐述 ， 
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9.3 ”有 序 长 周期 结构 


9.3.1 有 序 密 排 层 与 有 序 结构 


我 们 在 9.2 НЕЕ ЕЕЕ, PORE IE EN 
层 内 各 让 各 样 的 可 能 排列 。 当 窗 排 层 中 有 不 同 元 素 的 原子 存 
在 时 ， 我 们 就 需要 考虑 它们 的 有 序 分 布 以 及 由 此 而 产生 的 衍 
HAE. 

在 固溶体 中 已 经 发 现 有 许多 种 超 点 阵 或 超 结构 ， 同 娄 原 
子 尽 可 能 避免 直接 接触 ， 因 此 不 同 元 素 的 原子 占据 不 同 的 亚 
点 阵 位 置 ， 如 AuCus 在 无 序 的 情况 下 , 金 原 子 与 铀 原子 混 乱 
地 分 布 在 面 心 立 方 点 阵 中 的 四 套 简 单 立方 点 阵 位 置 上 (图 
9.7a)， 在 有 序 化 后 , 金 原子 占据 其 中 一 套 简单 立方 点 阵 位 
置 , 锦 原子 占据 其 余 三 赛 简 单 立方 点 阵 位 置 ， 这 样 ,每 一 个 金 
ИРЕН ГС 9.75). 有 序 化 的 结果 使 得 
AuCu; 失去 面 心 立方 点 阵 的 平移 对 称 特 征 (原来 的 耐心 立方 
点 阵 中 的 四 个 隆 点 不 再 是 等 效 的 ), 而 有 具有 简单 立方 点 阵 的 平 
称 对 称 关 系 。 БІН, 原来 属于 面 心 立方 点 阵 的 系统 消 Ж. 如 
h,&,1 为 奇偶 混合 的 衍射 ,都 在 衍射 图 中 出 现 ( 比 较 图 9.7 ec 及 
4), 一般 称 之 为 超 点 阵 衡 射 。 平移 对 称 关 系 的 改变 有 时 还 表 
更 为 点 阵 常数 的 增 大 ， 在 原 有 点 阵 的 周期 上 登 加 一 个 新 的 更 
长 的 周期 。 显然 , 这 也 会 产生 一 些 原来 不 存在 的 所 谓 超 点 阵 
衍射 ,与 基体 的 衍射 相 比 , 超 点 阵 衍 射 是 相当 能 的 ， 

在 化 合 物 中 ,同类 原子 洲 免 直接 接 独 的 现象 更 为 普遍 "7 
在 一 个 由 M 及 X 两 个 元 素 组 成 的 二 泡 化 合 物 中 ,如 M 55 X 
的 原子 数目 比 小 于 1:2 时 ,就 不 可 能 完全 避免 M 原子 间 在 一 
个 密 排 层 内 的 直接 接触 。 图 9.8 a 是 成 分 为 МХ, M A ЛЕ 
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@ AuCu 


"$ 


H эт ЖЕНЕ (a), AIF АИС 的 单 胞 (b》 及 相应 的 


Сос FRH с, 


(o Om РЕ НЕ 


@ мит О XET 


ЕН 9.8 R23 МХ, (a № MX, 
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排 层 的 示意 图 ,每 个 M £ TA 6 q X TE El, M 原子 间 无 
最 近邻 关系 。 但 是 当 这 样 的 有 序 密 排 肢 堆 井 在 一 起 时 , 由 于 
MX; 层 中 无 三 个 头子 构成 的 空隙 , 因此 上 一 层 中 的 M 原 子 
不 可 避免 地 要 与 下 一 层 中 的 一 个 同类 原子 接触 。 LU 说 ， 
在 MX, 有 序 密 排 肢 中 ,尽管 ММ 最 近邻 关系 在 这 个 二 维 
平面 内 不 存在 ,但 却 在 三 维 空间 中 出 现 。 АНХ 
的 分 数 到 M 与 Х 的 原子 数 眼 比 达 到 1:3 时 ,才能 在 完全 有 
序 的 情况 下 ,使 一 个 M 原子 的 12 个 最 近邻 都 是 买 原子 ， 图 
9.8 b X c МХ. НЕНИЯ, НЯ, 85 
个 M 原子 的 最 近邻 都 是 ХЕ, m B. X 原子 都 是 三 个 三 个 
地 豪 集 在 一 起 ， 上 一 个 密 排 层 的 M 原子 坐落 在 这 三 个 其 原 
子 的 空隙 中 , 如 此 继续 堆 井 下 去 ,就 构成 一 个 无 M—M 最 近 
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令 关 系 的 三 维 有 序 结构 。 由 此 可 见 , 成 分 为 MXs ХАҖ 
更 高 的 化 合 物 容易 形成 三 维 有 序 结 构 . 

在 密 排 岩 内 不 周 元 素 原 子 的 有 序 分 布 改 变 了 原 有 的 平移 
ЖКЭС. ЖЕН Е, НЕРУЕ E Ж а, 
Хы ТЕН АЕ) а: „В a2, bons, bo (UE 3.8). Ш 
F, PK EF ЛЕ BS ЕКЕН, e^ E E S ayq ИЗ) + 3: El 38 
Ж.Л SU RETE ЛД, ЖЕЛШ ЧЕ PF К. 不仅 如 此 ,旋转 对 
称 美 系 也 可 以 改变 ， 在 图 9.8 a K b rh, ЕНДРЕ ІЗ Ш зб 
次 旋转 对 称 关 系 , 构 成 六 角 网 烙 了 而 在 图 9.8 с 中 则 只 有 2 
次 旋转 对 称 ,构成 矩形 网 格 Q (文献 ЕН Beck 符 导 五 表 
示 5 ,容易 与 Ramsdell 的 密 堆 符号 ВВ, НИ НО), 
T È Q МХ. МЕЕ, 由 它们 可 以 组 成 更 
复杂 的 有 序 密 排 层 , 如 TQ,TQ; ( 见 图 9.9),TQ4 等 ， 这 将 在 
下 节 中 结合 电子 入射 图 的 特征 进行 讨论 ， 


9.3.2 有 序 结构 的 [001] 电 子 衍射 图 


有 序 结构 的 [L001] 电子 衙 射 图 可 以 给 出 有 关 密 排 层 中 不 
同类 原子 有 序 分 布 的 重要 资料 , 图 9.10a 是 工 有 序 密 排 层 
的 电子 衍射 图 , 衡 射 碍 点 仍 呈 六 次 对 称 分 布 ,但 由 于 点 阵 常 数 
加 倍 , 无 序 的 100,010 等 基体 往 射 盘点 的 指数 变 为 200,020 
а, 此 外 还 有 新 的 超 点 阵 术 射 100,010,110 FHA., ЖАН 
HER Q 的 电子 衙 射 图 中 也 出 现 许多 超 点 阵 衍 射 , ІНДЕТІНЕ 
点 不 再 满足 6 次 旋转 对 称 关 系 ПЖ (HI 9.10 b), 
这 些 超 点 阵 衍 射 是 比较 容易 理解 的 ， 密 排 肢 中 的 有 序 产 生 新 
的 点 阵 平移 对 称 ， 在 基体 点 阵 的 周期 上 义 又 加 丁 一 些 新 的 更 
长 的 周期 ， 这 就 会 在 这 个 方向 上 出 现 一 些 新 的 比较 弱 的 超 点 
Ен. KZ, 从 这 些 弹 衙 射 的 位 置 可 以 估算 有 序 密 排 层 的 
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结构 。 

从 图 9.9b 可 以 看 出 ,TQ AFERE азы О Ж 
排 层 加 长 了 4 倍 ， 但 是 它 的 电子 衍射 图 (图 9.10 ec) 中 的 超 点 
阵 衍 射 的 数 且 却 远 较 预期 为 少 . 除了 上 为 偶数 的 衍射 虚 列 与 
Q 密 排 县 中 一 样 ， 数 目 并 未 增多 外 ， 就 是 下 为 奇数 的 点 列 也 ` 
只 一 分 为 二 , 并 未 增多 4 k. 反 相 贱 结 构 的 这 种 超 点 阵 衍射 
图 与 五 密 堆 结构 的 电子 入射 图 很 得 似 , АУ А858 n 的 
ВЕНА, ВАЗ n 的 点 询 中 由 于 系统 消光 也 只 
有 1/3 的 入射 更 点 出 更， 下 面 我 们 用 与 9.2,2 УИ 
说 明 反 相 畴 结构 的 电子 衍射 特征 . 

TQ 密 排 层 可 以 看 作 是 在 Q@ 窗 排 层 中 每 隔 两 个 单 胞 就 在 
b 方向 上 有 1/2 EE Ac REGERE, 经 过 两 次 平移 后 又 复原 ， 因 
此 在 a 方向 每 隐 工 =2 个 单 胞 引入 一 个 b/2 位 移 就 会 引入 一 
个 工 =2,N 二 4 个 单 胞 的 长 周期 . 经 过 位 移 的 工 =2 个 单 胞 与 
未 位 移 的 荆 =2 个 单 胞 在 5 方 商 的 位 相差 是 180°, 所 以 称 之 
为 反 相 了 酶 结构 (APD，Anti-Phase Domains) ,在 到 WH S E 
两 侧 有 两 个 位 相 不 同 的 相 畴 。 

TQ 密 排 层 可 以 着 作 是 (100) 层 在 a 方向 的 一 维 有 新 堆 
Эъ. 9.9 AIV (Co NIAAA AKETE STANA 
子 层 相 间 排 列 . 先 考察 含 钒 的 原子 层 ,其 у 坐标 为 8 的 称 为 


6 层 , = C Е. 仿 (9.1) 式 有 
Е, = Cf. + езе f osx) (X 229 im, ptik > giri ) 
[uU c 
EPI п, 简化 为 


біп жА) | 
sinir №)" 


TR) Us. ob h=0,+N,+2 МЕ F... | 才 不 为 零 , 对 于 不 
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Fio 


含 钒 的 原子 层 , 一 个 长 周期 内 的 NN =4 层 都 有 相同 的 位 置 , 就 
Жи N =1 层 一 样 ,不 因 上 述 位 移 产 生 超 点 阵 衍 射 。 因此 对 
二 2 п ПАО, RA В=0, ЕМ, T+2 М HD 400, 
800,020 等 入 射出 现 ; 它 们 分 别 相当 于 日 密 排 层 中 的 100， 
200,020 等 衍射 . 

M 4 一 2 十 1 时， 上述 消 光 条 件 不 成 立 。 但 是 反 相 畴 的 
b/2 位 移 使 TQ ЖЕНИ С 心 点 阵 平移 对 称 关系 ， 
МАНА +1 的 街 射 都 请 光 。 ERS п+1 的 点 列 中 ， 
Нл АЯ (E 452 nti, Рос (1 一 
en), шартың ЕЖЕ). О 密 排 层 原 有 的 010 衍射 反 
而 消失 ,而 在 其 两 删 出 现 了 一 对 110,110 超 点 阵 衍射 ,它们 之 
间 的 距离 是 416/2. 它们 的 位 置 从 原来 的 010 А-А а" 
向 位 移 了 41/4. 这 里 的 dios 是 О SEHEELUS 100 ФА 
енді. тамар ЕЖ. 

TQ, 有 序 蜜 排 层 可 以 看 作 是 工 =3 ор Ж ВЕ dE (HI 
9.9)， 同 理 ,#=2 7 的 点 列 仍 与 Q AWE tÉ A= nti h 
虚 列 中 的 三 点 一 分 为 三 ，110 及 110 两 个 街 射 组 点 的 间距 是 
4100/3, 它们 位 置 从 原来 的 010 分 别 向 土 a* 方 向 位 移 41/6. 
图 9.11 是 在 Nis(TiosTaos) АЗ ТО, 结构 的 电子 
HAET, 其 他 更 长 周期 的 TQ.。 有 序 窗 排 层 的 情况 可 以 类 
J. 

жары ны зі [001] 电子 衍射 图 的 特征 是 ， 如 相 畴 
在 一 个 方向 的 长 庆 包 搬 工 个 单 钨 〈 反 相 上 畴 结构 的 一 个 周期 内 
Ж N=2L ғаш), жағ 的 范围 内 出 现 工 个 2=2 n +1 
Воло 358 ПІН ЕЕЕ ioo7 工 ;110 衍射 在 dto 11 
的 位 移 是 4199/2 L. HFP =n 的 550 衍射 点 列 ， 只 有 六 一 
0, ЕЛ, +2 到 .的 衍射 出 现 , 与 无 反 相 暑 结 构 时 无 异 ， 这 
种 规律 与 每 工 层 引 人 和 人 一些 层 错 的 只 密 堆 结构 基本 相似 ， 只 不 
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图 9.11 Ni,(Tiy,Ta,. 0 & d L001]08 T- fiel E 
过 在 后 者 的 情况 下 N =3 L. 


9.3.3 Co,V-Ni,V 伪 二 元 系 的 
ж 


19.3.1 节 中 已 经 指出 ， 当 密 排 层 中 有 两 种 原子 存在 而 
且 它 们 的 数目 是 1:3 时 ， 有 序 排列 可 以 使 其 中 数目 少 的 一 种 
原子 避免 直接 接触 ， 密 排 层 中 最 常见 的 有 序 排列 是 六 角 或 三 
角 单 元 工 ( 见 图 9.8 b 及 图 9.9) 及 和 矩形 单元 Q COLE 9.8¢ 及 
图 9.9). Е Созу 的 结构 是 由 三 角 有 序 密 排 层 按 (3.3) 方 
式 堆 操 而 成 ,属于 六角 晶 系 ; NisV 则 是 由 矩形 有 序 密 HERE 
(1,0) 方式 堆 操 而 成 ， 属 于 四 方 晶 系 ， 用 电子 衍射 方法 研究 
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CosV -Ni;V 伪 二 元 系 ; 除 了 证 明 X 射线 方法 已 发 现 的 1 型 
Ще Рат — И 6 种 新 的 超 结 构 , 用 [001] 及 [610] 
ШТА Е НЕЕ АН ААУ ИЕН Pr, 结果 
列 于 表 5.2 +, 

在 这 个 伪 二 元 系 的 两 端 分 别 是 荆 及 Q@ 两 种 有 序 窗 排 层 ， 
其 堆 恕 方式 也 比较 简单 ;前 者 是 6 五, 后 者 是 3 上 其。 加 入 第 二 
组 元 后 ,有 序 密 排 层 的 堆 翅 先 发 生变 化 ,前 者 由 6 尊 变 为 9 六 ， 
后 者 由 3 及 变 为 6 五 及 12 R, RAM 变 为 2 五 六 角 密 堆 结 
构 , 但 是 有 序 密 排 层 转 变 成 较 复 杂 的 了 8 K T ЖЖ 
结构 . 

由 这 个 例子 可 以 看 出 ， 有 序 密 堆 结构 的 变化 嫉 可 以 是 音 
纯 的 堆 操 蜂 序 变化 或 单纯 的 密 排 层 有 序 的 变化 ， 也 可 以 是 闵 
而 有 之 。 这 还 是 比较 简单 的 情况 ， 有 的 合金 相 显 示 二 维 的 长 
程 有 序 , 相 畴 的 单 胞 数目 不 但 较 大 , 并 县 还 可 能 不 是 整数 , 而 
是 一 个 随 合 金成 分 和 温度 可 以 连续 变化 的 数值 ， 这 显然 不 能 
理解 为 一 个 相 哮 内 单 胞 的 数目 也 不 是 整数 。 一 般 认 为 这 是 在 
长 局 期 结构 内 存在 有 ГР, РН Б ЖЕНУ НЕН ЗЕҢ 


к г „Ёл: Qo» 是 两 种 相 材 的 分 数 ， 至 于 这 两 


niet ny 


PAE ERRO E EA EARR M, Bro CES. 
ВВР 2 зен, РИ ОН Н РПЖ 
f rb, tik ЖЕЙ RKHS. EEEE RA 
LENS (boi D ME NEC LEUIS EAD 
жакты, Rx TS ТАБ £ DES dà PHP 
人生 央 结构。 这 些 长 周期 哮 结 构 也 会 产生 衍 НЕ 9 型 的 现 
象 " "中 。 除 了 由 点 阵 平移 对 称 引 起 的 反 棚 畴 外 ,还 会 有 点 对 
称 (旋转 ,反映 镜面 或 反 演 中 心 "2) 引 起 的 取向 不 同 的 相 哮 . 
显然 ， 畴 结构 的 研究 对 国体 物理 和 单 唱 材料 是 非常 重要 的 .。 
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9.8.4. 非 保守 性 位 移 产 生 的 长 局 期 结构 


在 上 节 讨 论 的 长 周期 有 序 结构 中 ， 相 哮 间 的 位 移 就 在 反 
Ета E НИ АРАА РЖИ, ПАРЫ 
分 的 改变 ,因此 是 一 种 保守 性 位 移 ， 当 位 移 不 在 蝴 界 面 上 时 ， 
它 在 畴 界面 上 的 殷 蛮 分 量 的 作用 与 上 述 保守 性 位 移 相 同 ， 而 
在 畴 界面 法 线 方向 的 分 量 举 涉 到 物质 的 流动 ， 如 移 去 一 层 或 
插入 一 层 原子 或 离子 .这 种 位 称 是 一 种 非 保守 性 位 移 ， 它 不 
但 改变 晶体 内 部 的 结构 ,还 改变 晶体 内 部 的 组 成 ,尽管 这 种 成 
分 变化 仅 限 于 畴 界面 处 。 显 然 ， 非 保守 性 位 移 不 能 通过 简单 
的 切 变 完成 ， 它 必须 包括 原子 或 离子 的 扩散 . 

氧化 物 晶 体 常 出 现 偏离 正常 化 学 计量 的 现象， 如 Tio* 
金红石) 在 还 原 气 氛 中 的 化 学 式 是 TiO 是 可 变 的 )， 一 般 
称 之 为 非 化 学 计量 ， 过 去 认为 这 种 非 化 学 计量 是 氧 离子 空位 
或 处 于 疗 隙 位置 的 钛 离子 (体积 较 小 ) 造成 的 , ЖЖ 
”入 么 氢化 物 的 非 化 学 计量 变态 很 多 ,有 的 达 数 十 种 ,而 其 化 学 

成 分 和 晶体 结构 又 极为 相似 . 近 些 年 来 用 电子 (还 有 射线 ) 
衍射 分 析 和 透射 电镜 观察 的 结果 指出 ， 这 是 非 保 守 性 位 移 产 
生 的 长 周期 有 序 结 构 ， 下 面 以 Ti。 为 例 说 明基 结构 及 电子 
PAHE”, | 

TiO; 的 一 种 常见 晶体 结构 是 金红石 结构 {四方 点 阵 , a= 
4.594 №,с=2.958 №), K (120 m E ГЕЛ АЕ 
НЕЕ, mak Tp 5 Er T B| ЧЇ] PRU ER EK РАН ЖЕШ ЙӨЗ 
分 布 。 因此 可 以 认为 TiD2( 金 红 石 ) 的 (121) 面 的 排列 是 两 层 
氧 离 子 夹 有 一 层 钛 离子 ; 如 图 9.12 所 示 。 mE M TO 
Ti-O 高 子 层 移 去 一 层 气 离子 ,再 把 它 的 邻近 两 层 ВЕ, 同时 
在 (121) 击 上 产生 一 个 相对 位 移 , 就 得 到 一 种 新 的 = Б, 
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Е 3.13 Т.О, 长 程序 结构 
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EBEFA Ж. ТО». В 9.13 Ж n—9 № TiO. № K Ë 
Жын, ER 9 层 有 一 个 由 非 保 守 性 位 移 产 生 的 界面 , 它 的 特 
点 是 移 去 一 县 氧 离子 ,因此 氧 离 子 / 钛 离子 比例 在 界面 处 小 于 
2, 此 外 , 钰 离子 在 界面 两 侧 有 一 相对 位 移 ， 移 去 一 屋 氧 离子 
相当 于 缩小 0.347 dii. 因此 这 种 非 保守 性 长 周期 结构 的 线 
性 长 度 或 周期 是 五 =da (n—0.347), D 也 就 是 两 个 界面 的 
(RB. КАДА, 在 ТІО,(121) 面 原 有 的 周期 di: 的 基础 上 
又 引入 一 个 长 周期 D(D/4,i=n—0.347), Aih (t: BE 
点 就 要 在 [121]" 倒 易 方 向 上 分 烈 , 衍 身 班 点 间距 是 4/2 个 
уін. Бол, МЕНЕ НЕ АНН В лп 及 化 
学 式 ТО, ТІО,, 3 9.3 ЯЩТ Ті,О,.1(4<п<9)Й9 
化 学 式 及 DD 的 试验 与 理论 值 ， 除 了 这 些 Ti Onh, 还 有 在 


№ 9.3 TiO, 中 的 Ti,O,,-, 型 长 周期 有 序 结构 呈 " 


EEH TiO, № р, Е 

a ТО, 

(ED) 的 = | 电子 衍射 试验 | в в 

(121» 4 Ti,O, 1.750 6.16 6.17 
5 TiD, 1.300 7.85 7.86 
6 TiO, 1.833 9.55 9.54 
7 TiO, 1.857 11.26 11.23 
8 Ti,O,, 1.875 12.95 12.92 
9 TiO, 1.889 14.62 14.60 

(132) 15 Ti, Ou 1.933 15.5+0.3 15.2 
16 Ti, 1.938 16.2: 0.2 16.2 
18 TiO, 1.944 17.8: 0.5 17.2 
18 TiO; 1.947 19.00.4 19.5 
20 ТО. 1.950 19.8+0.4 20.5 
22 Ті,.О,, 1,955 22.0: 0.4 22.4 ` 
29 Tins 1.966 50 +1 29.7 
31 Ti,,O,, 1.958 32:£3 31.7 
36 Ti, Oç, 1.972 37%2 36.9 
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TiO, (金红石) 的 (132). 面 上 非 保守 性 位 称 产 生 的 长 周期 结 
构 ， 也 列 于 表 9.3 H. ЖОКЛЕ УНО АЛТА ВЕ 
可 以 看 出 上 述 分 析 的 可 靠 性 ,也 说 明了 为 什么 TIO, xf 
化 学 成 分 和 晶体 结构 要 为 相似 的 变态 ， 不 仅 有 ТЬО -型 一 
系列 长 周期 结构 ,还 存在 有 Ti,O;, „(т 为 正 整 数 ) 型 许多 系 
列 长 局 期 结构 。 不 但 在 TiD。 中 有 这 种 结构 ,在 МЬ,О;,М/0;, 
MoO, 等 氧化 愧 为 基 的 单一 或 混合 氟 化 物 中 ， 也 存在 有 大 量 
ЕЯ RAA", 有 的 是 在 一 个 方向 的 一 维 长 局 期 结 
攀 , 有 的 是 在 两 个 方向 的 二 维 长 周期 有 序 结构 ， 

氧化 物 的 结构 ,特别 是 其 中 的 晶体 缺陷 ,对 于 金属 与 合金 
的 氧化 以 及 氧化 物 的 国体 化 学 反 庶 是 很 重要 的 ， 到 为 这 些 反 
应 都 举 涉 到 高 子 在 晶体 内 的 迁移 .全 化 物 中 长 周期 结构 的 发 
现 与 系统 研究 必 将 对 此 有 所 推进 . 


9.3.5 长 周期 结构 符号 


无 论 是 密 堆 长 周期 结构 还 是 有 序 长 周期 结构 ， 由 于 其 内 
部 结构 都 有 一 定 规律 可 御 ， 轩 此 可 用 一 些 数字 及 字母 作为 结 
构 符号 ,把 复杂 的 结构 用 一 些 简 单 符号 表示 . 我 们 在 讨论 SiC 
多 型 及 VCo,-VNi; 的 中 疗 相 的 结构 时 ,已 经 用 过 一 些 这 样 的 
符号 ,如 147 В-[(3,3)1(3,4)]:,2Н-ТО, Ж. ЮЕ е E E 
жоя кететін нш, Аяқты 
HEAR, А НЕ ДЕШЕ kEm НЕА Pq УЗ 
ЖБ. MESE WE . DR IU. Eb 4E Xo E ИСЕ ЖАРЫ 
ӨЧӨ БГ EEA AERTS ПІН ТІЛДЕ 
йо ЖЕНЫ НАЗ В НА. Tan e ӨЗ 
说 明 . 

МР ЫЕ ХАУ E 在 АСМ = 元 合金 中 
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BA 8 НЫ Ы, БИ тр, тозеп titis. 这 些 结 
Жур НЕЕ НГ ЕНЕР ОА Ж, Е 
的 区 别 在 于 三 次 轴 上 空位 的 分 布 不 尽 相 同 ， 下 标的 数字 表明 
三 次 轴 上 有 序 体 心 立 方 单 胞 的 数目 (图 3.14)。 在 此 基础 上 : 
Van Sande 25772 最 近 用 电子 衍射 及 点 阵 象 的 电镜 观察 重新 
研究 了 这 个 合金 系 : 除 了 肯定 上 述 的 一 些 高 县 结 拘 外 ,还 发 现 


图 9.14 rs ры ВРУ E 
Ж S z ЖН 

了 几 个 新 的 结构 类 型 , 见 表 9.4. 表 中 使 用 了 三 种 结构 符号 ;一 
种 是 陆 学 善 与 章 琼 创 导 的 原则 ,三 次 轴 上 的 空位 用 B(Empty} 
RR ARAF (Filed RA, Cu 及 Ni 原子 占据 体 心 位 置 ,如 
9.14 中 的 1s 记 为 FFFE， 另 一 种 符号 表示 体 心 原子 
ВЕНЕ, P (Vacant) ЕЖЕ, 0O(Occupied) 表 示 出 
Cu 及 Ni 原子 占据 层 , 图 9.14 中 的 rs 也 可 记 为 YOV 00| 
vovoo|vov 00, 在 这 些 V 及 0 层 中 间 还 有 铝 原 子 层 .、 

正如 SiC ФЕ ВЕ, ЗЕ ТЕОРЕ В 
要 循环 三 次 ,因此 只 用 VOY ОО RERET. E 三 种 符号 
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ai Ее 
БЙЗ) 


ЖЕР 


1/2 


1/3 


т. | 8.37 | EFFFE vovoo 2/5 
23 

v, 10.05 | EFFFFE эз. 

+ 11.72 (ЕРРЕРРЕ vooovoo 
4 8 

+, 13.39 | ЕРРРЕРЕЕ v00Ovoovo 3/8 
зз 2 

ти 18.42 | EFFFEEEFFFE v voovoov VOO 

13 3 1 8 

ra 21.77 | ЕРРРГЕЕЕРРЕРЕ vOOVOOVOVOOVO 5/13 
3 3 : 

т [25.1 |ЕРРРЕРЕБЕРЕРРЕЕ |- 


тұ 28.46 | ЕРБКЕРЕҒРЕБЕЕРЕКЕҒЕ УОФООУООУООУОФОУӘО) 
4 3 3 і 3 


是 用 两 个 体 心 空位 层 VY НЕ Ж. пт б) VO V OO 可 用 
Ая. AE 9.4 Е, 第 三 种 符号 最 简洁 。 

对 YSeF 进行 的 X 射线 研究 发 ME 有 八 种 多 型 体 ， 由 
于 只 能 在 三 种 多 型 体 中 得 出 足够 大 的 单 晶体 ， 因 此 未 能 确定 
其 他 五 种 多 型 体 的 结构 。 用 电 子 衍 射 及 点 阵 象 观察 不 但 确定 
了 这 五 种 多 型 体 的 结构 ， 还 发 现 和 确定 了 几 种 新 的 多 型 体 结 
构 , 结 果 列 人 表 9.5 гозо, е арр Е 是 由 包 原 子 
БЖИ, АН РЕ Е НВ ИНК 
5 аш, Уктай. 多 型 休 的 结构 可 用 这 两 种 层 块 
的 堆 井 顺序 表示 ,也 可 用 数字 表示 ,奇数 位 的 数字 表示 3 层 

4404: 


J 0.5 YSeF B) S БҢЕЗНІ Қу MESENOEU UT 


Sn d Ht: 5 Ж "Hn 
260 ST 11 
4M Sssm 21 


6M SssTST 
60 SSSTTT 
8M SSSTSTST 
10M SSSTSTSTST 
12M BSSTSTSTSTST 
14M SSSTSTSTSTGSGTST 
140 SSSTSTSTTTSTST 
22M SSSTSTSTSTSSSTSTSTSTST 


31 (010 
311113 (11 
31 (1D, 81 (10, 


块 ,偶数 位 的 数字 表示 工 层 热 。 多 型 体 的 类 型 则 可 用 层 块 数 
及 点 阵 类 型 tO 表示 正 交 点 降 , MARAEA EH, 如 12M 
858787875787, 


9.4 晶体 缺陷 的 长 程 分 布 


如 果 晶 体 中 的 缺陷 ,如 空位 ， 位 错 、 层 错 等 ,数目 较 多 ， 
而 又 有 一 定 的 长 程 分 布 , 也 会 产生 一 维 或 二 维 的 衍射 效应 . 
换 句 话说 ,这 种 有 一 定 空间 分 布 形式 的 晶体 缺陷 ,在 晶体 内 构 
成 一 种 新 的 周期 结 攀 , 足 管 周期 性 不 很 完整 ,衍射 蔓 点 不 很 盟 
锐 ,但 还 是 可 以 识别 的 、 下 面 简单 讨论 空位 群 ,位 错 网 及 屋 错 
的 衍射 效应 ， 


9.4.1 £x 位 ө 


НХ 0.596 Ti—0.126 Zr $E & ЖЕҢНІҢ (465—430°С) 经 
. 405, 


РЕ, ЕЖЕ, 在 室温 用 36 KeVa 粒子 ERE 
产生 大 量 氮 气泡 。 在 电子 显微镜 中 可 以 观 察 到 这 些 空位 , 它 
们 排列 在 二 维 网 格 的 格 点 上 , 狐 有 如 点 原 一 样 。 在 选区 电子 
衍射 试验 中 , 可 以 观察 到 这 种 规则 分 布 的 空 位 群 或 气泡 产生 
的 衍射 竹 点 。 如 果 电 子 束 沿 空 位 点 阵 的 [111] 方 向 射 人 ,在 透 
射 竹 点 附近 出 现 六 次 分 布 的 卫星 衍射 竹 点 ' 由 此 可 计算 出 空 
位 或 气泡 在 <110》 方 向 的 间距 470. ЖЕТ. 


по (Ж) 


m Ë * B НЫС 
AEA | ные 


Mo 空位) 450 1718 185425 
Мо (Hir) 680 210 £10 2084 20 
Mo-0. 52 Ti-0. 1*6 Ze zs fir) 450 144 £4 137 £18 
Mo (HH) 20 37+3 - 


两 种 试验 方法 得 到 结果 符合 良好 。 不 过 , 选区 衍射 对 排 
列 较 密 的 空位 及 气泡 的 测量 有 较 大 意义 ,因为 有 时 成 像 困难 ， 
不 易 测 量 ,而 选区 衍射 试验 比较 容易 。 此 外 ,基体 入 射 与 空位 
群 的 衍射 同时 出 现 ,可 用 前 者 当 内 标 ， 从 而 能 崔 确 、 迅速 计算 
На”. 


9.4.2 fr ТЕ 26172 


小 角度 唱 界 由 位 错 网 络 组 成 ，, 其 中 扭转 晶 界 由 两 套 螺 型 
EORR E b 与 位 错 线 平行 ) 交 织 而 成 , 而 iis dà ЯН — 
组 为 型 位 错 ( 柏 氏 舌 量 与 位 错 线 正 交 ) 平 行 排列 而 成 。 这 两 种 
位 错 组 态 都 显示 一 定 的 长 程 周 期 性 排列 特征 , ВУ 此 在 基体 衍 
SENE TELE Pn E DEEIENTR REIR. 
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ае ЕДО Н. ЖЕН (001) 的 金 腊 
相对 旋转 一 个 小 角度 a 再 焊 合 在 一 起 ,在 膜 面 交 界 处 生成 由 
两 组 正 交 的 螺 位 错 交 织 成 的 正方 位 错 网 络 。 在 这 个 复 膜 的 电 
PANAH, T f Т А ho ЖЕ Қ, 围绕 这 些 
ЖИЕН — 4812 gol D EE SER HE PUE SS fos 
网 络 平 行 的 正方 点 列 上 {图 3.15). АЛЕ 200 衍射 
BE RIS EB ES Assoo 可 以 计算 出 它们 的 相对 转角 a, 

а za 
Ае 2 
计算 出 的 相对 转角 o—6.8^.. [rx Ue ПЕНЕН ЯН 
错 网 络 产 上 生 的 ;那么 , 从 基体 ІН ж 200; 到 最 近 的 一 个 卫 
星 入 射 班 点 间 的 距离 Aes В S pr REIR] RR. dio 有 倒 易 关系 
== 9.6) 


根据 小 角 麻 晶 界 公式 、 位 错 间距 do 与 旋转 角 a 的 关系 式 是 


(9.5) 


Ф ^ 


B 3.15 ЖЕЙТ 266, 200. LS D E ЯНА 


4— |b|/a; 在 面 心 立方 点 阵 中 boo 10. 从 上 述 关系 可 
以 得 出 
Ає=-® -22- lar (9.7) 
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由 此 可 见 , 位 错 产生 的 卫星 衍射 构成 正方 点 列 , 与 正方 形 的 位 
错 网 络 对 应 。 当然 , 基体 衍射 间 的 二 次 入 冉 也 会 给 出 弱 的 卫 
是 衍射 ,但 它 只 能 给 出 51,5; 等 卫星 衙 射 ,而 不 能 产生 83,54 
等 卫星 衙 射 。 另 外 ,二 次 入射 对 基体 入 射 间 的 距离 应 是 Л сово 
而 不 是 Ag， 如 果 这 两 个 金 膜 只 是 重 香 在 一 起 , НАНА, Ш 
无 小 角度 唱 界 和 位 错 网 络 可 言 ,在 这 种 情 Я 下 , 也 观察 不 到 
S5954 一 类 卫星 术 射 。 模 据 这 些 考虑 ;可 以 排除 Ss S, ЖСК 
入射 的 可 能 性 ， 

RRP ESE £1 if a] VE 45$ 069 77 RU br 8E 6X AD. PET AR 
fi Sb ЛУНЕ FUR — H Dr 8 , PEEL Н. jp — 9] T HB io e 
PA ШЖ ДЕЛУ Н ЕЕ TE TE RS y b, 卫星 衍射 斑点 AE А = 
1/4». | 


9.4.3 层 错 的 衍射 条 纹 
在 面 心 立方 金属 的 形变 过 程 中 , 生成 的 层 错 有 两 种 ， 一 
种 是 内 京 层 错 , 如 4BCJ 上 BC4BC, 妈 可 以 看 作 是 抽 去 一 个 4 
层 ,也 可 以 看 作 是 4 层 经 [113] 滑 移 到 如 层 位 置 ， 另 一 种 是 


П 
MRE dn 4B CB ABC ABC АВА АВЕ, 
ШЕ RETE [112 TEE atm В ‚С > 4, {ЕЗ 


жа BCBC МЕХАЗЕНДІН, HOSCE TE 的 六 
ЖЖ. ЕЖЕ 4BCBA ТЕ сва жа 
МНР -ТЕЖЕл. ШЕКАРА ДИНИ, 所 以 在 
密 排 层 的 法 线 方向 [111] 倒 易 点 拉 长 成 倒 易 杆 ， 它 的 衍射 效 
应 是 拉 长 了 的 衍射 条 纹 。 从 图 9.3a E b 可 以 看 Н, RAR 
堆 结 构 和 李强 产生 的 衍射 都 在 基体 点 阵 的 [111】 方向 上 ,但 
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图 9.16 ЖЖ, ШАН dr Eh af RE HER BS PP di ЗН p 
щул +), МО KARE» ЕВА 


位 置 不 同 . № 9.165 是 图 9.3 a Хм, ЖИК АЛЕП, 
的 街 射 ,又 有 六 角 密 堆 结构 的 衍射 。 在 变形 量 较 大 的 锅 合 金 
及 不 锈 钢 中 , 层 错 在 [111]* 方 向 产生 的 入射 条 纹 变 得 不 均 勾 ， 
在 对 应 于 六 角 密 维 结构 的 衍射 隆 处 有 极 大 值 , 说 明 有 六 角 密 
ЖЕТ, 可 能 是 许多 层 错 的 综合 效应 ， 

如 果 样 蝇 较 薄 , 基 体 便 易 阵 点 会 说 其 法 线 方向 适当 拉 长 ， 
此 时 如 层 错 面 处 于 倾斜 位 置 ， 它 的 例 易 点 是 ПИН 
法 线 拉 长 的 倒 易 好 ,二 者 有 一 定 交 角 . 由 于 样品 远 较 六 角 窗 
堆 层 为 厚 , 故 可 忽略 前 者 倒 易 杆 交 应 对 后 者 出 易 杆 的 影响 ， 
ХИА 55 bc RERIUB ZEICHEN ТТІ, 一 个 是 基 
ЕНЕ — 1 E EUER RS GE ERE (9.17), В 
9.17 а EH a S RRA RA non, 与 反射 球 相 截 的 纵 切 面 
ЖЕН нан, ERE TT ERE кл ТЕ 
衍射 得 点 之 外 ,就 是 在 它们 之 间 , 取 诀 于 层 错 面 的 相对 取向 。 
РУНЕТЕ ЯЫ Е, 所 以 卫星 得 点 实际 上 
也 不 在 一 条 直线 上 ,图 9,17b gon E f 8I ЕАН 
布 的 一 般 情 况 ， 由 此 可 见 ， 有 从 层 错 卫星 簿 点 出 现 的 位 置 可 以 
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НЕНИЯ b. EHAS D РН 
CN nidi i o 得 点 (水 平面 投影 ， 


图 9.17 Eb: танде” 


确定 层 错 面 的 取向 及 其 上 下 边界 ,这 对 于 层 错 的 入 衬 分 析 是 
重要 的 数据 . 
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CBE HT pum e Ay pr 


10.1 8 È 


电子 衍射 图 提供 晶体 的 衍射 东方 向 和 衙 射 强度 两 方面 的 
资料 ,可 以 用 来 测定 点 阵 类 型 ДА Ды ЖЛ], па He Ha ‚ЖЕНИ HE 
ЖЕЙ НЕ, DA F bs ле, Ву а анун ТП 射 图 与 晶体 的 
倒 易 点 阵 的 一 个 二 维 截面 相当 ,所 以 电子 衍射 图 提供 的 点 阵 
几何 关系 的 资料 是 比较 直接 和 的。 但 晶体 点 降 类 型 的 分 析 仅 涉 
及 平移 对 称 . 尽管 从 衍射 图 的 几何 分 析 也 可 推断 出 部 分 点 佑 
对 称 的 资料 ,但 一 艇 是 不 完全 的 。 有 关上 晶体 的 点 对 称 、 微 观 
对 称 及 原子 坐标 的 情况 , 都 反映 在 晶体 单 胞 对 电子 散射 的 结 
构 因 数 中 ,而 与 记录 的 衍射 强 座 有 关 。 衍射 图 中 强度 变化 景 
大 的 是 某 些 衍 射 束 强度 为 零 ,或 称 为 消光 。 2.4 节 中 所 述 的 
一 部 分 倒 易 隆 点 在 本 射 图 中 不 出 现 是 因为 非 初 基 布 喇 非 点 阵 
中 有 附加 平 称 的 缘 克 3.6,3 ВЛ ГЕН РЖИ ЖЕ 
成 的 衡 射 束 宵 光 ,说 明了 螺旋 轴 和 请 称 反映 平面 两 种 对 称 本 
身 包 括 有 附加 的 平移 ,这 会 使 一 部 分 街 射 束 不 出 现 ， 因 此 , 衙 
射 图 几何 分 析 加 上 入 射 来 消光 规律 的 分 析 ; 可 以 确定 点 阵 单 
胞 并 得 出 有 关 唱 体 所 属 空间 拜 的 重要 信息 , 但 完全 确定 原子 
在 唱 胞 内 的 坐标 , 仍 有 待 于 衍射 强度 的 全 面 分 析 ， 

电子 在 晶体 中 的 散射 强 , 决 定 了 电子 入 射 强度 分 析 中 的 
一 系列 特点 ,在 基 些 方面 成 为 射线 结 构 分 析 的 有 力 补充 ， 
但 下 因为 电子 散射 强 ,电子 在 晶体 内 的 二 次 衍射 效应 往往 是 
不 可 忽略 的 ,分 析 比 较 复 杂 。 本 章 首 先 介绍 电子 入 射 结构 分 
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析 的 特点 (10.2 节 ), 接 着 说 明 电 子 衍射 强度 Ыла f As IA 
数 、 电 势 分 布 函 数 三 者 之 间 的 关系 ,强调 结构 因数 的 实验 测定 
与 计算 是 从 强度 数据 通 往 蝇 体 结构 的 桥梁 (10.3 节 )。 10.4 
节 举 例 搁 明 结 构 因 数 的 计算 在 鉴定 物 相 及 在 简单 结构 中 确定 
原子 位 置 等 强 诬 分 析 中 的 应 用 .最 后 简单 介绍 电子 衍射 结构 
SHOREY E, MAER КІН T fE ari y W A sn Bb PART 
АР, UL HT ЧЕЗ Уу Жы (10.5), AFE 
子 衍射 强度 的 动力 学 理论 和 电子 街 射 结 构 分 析 提 较 详 尽 的 讨 
论 ,请 参阅 有 关 的 专著 [1 一 3]。 


10.2 电子 衍射 结构 分 析 的 特点 


晶体 结构 的 入射 分 析 目 前 仍 以 区 射线 方法 为 主 , 电子 入 
射 与 中 子 衍 射 都 只 是 某 些 方面 的 补充 ， 这 三 种 入射 的 数学 处 
理 基 本 相同 ,但 三 种 射线 与 物质 之 间 的 相互 作 用 的 性 质 则 各 
不 相同 ，X 射 线 是 一 种 电磁 波 , 它 受 原子 的 核 外 电 子 或 晶体 
的 电子 云 所 散射 ,从 和 射线 衍射 数据 进行 结 构 分 析 得 到 的 是 
晶体 内 电子 密谋 的 分 布 图 。 中 子 衍射 是 由 于 原子 楼 力 对 中 子 
流 的 散射 结果 ,中 子 衍射 结构 分 析 得 到 的 是 原子 EE IC IO 
Ей. 对 电子 产生 散射 的 是 唱 体 中 原子 核 及 核 外 电子 所 构成 的 
Баз ,电子 衍射 结构 分 析 得 到 的 是 电势 分 布 图 。 ЕЖЕ 
射 结构 分 析 的 步骤 大 臻 相似 ,都 是 在 布 射 图 指标 化 的 基础 上 ， 
求 得 读物 质 的 点 阵 单 胞 类 型 及 点 阵 常 数 。 进一步 根 据 衍射 图 
中 各 衙 射 束 的 相对 强度 ,从 假定 该 物质 的 一 定 结构 模型 人 手 ， 
РАЮ, НИНА 因数 及 强度 并 与 
观测 的 强度 进行 对 照 ; 如 果 符 合 ,说 明 假 设 楼 型 正确 , 否则 要 
再 改定 坐标 ,重复 上 述 程 序 , 直 至 符合 为 赴 。 还 可 以 用 数学 分 
折 如 传 里 叶 级 数 等 方法 从 实验 得 出 的 结构 因数 来 推导 “散射 
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体 ” 的 密度 分 布 ， 从 这 些 分 布 图 可 以 得 出 原子 的 坐标 及 原子 
疗 的 距离 。 对 于 结构 复杂 的 上 晶体 ,结构 分 析 的 工作 量 是 很 大 
的 ,除去 要 用 衍射 分 析 外 ,还 要 了 解 晶体 学 的 空间 群 理论 和 结 
晶 伦 学 方面 的 知识 ,进行 生 杂 的 数学 运算 。 我 们 不 ME ИЖ 
这 些 复杂 结构 的 测定 原理 和 试验 方法 , 而 主要 是 说 明 从 电子 
衍射 实验 数据 分 析 蝇 体 结构 为 什么 是 可 能 的 ,简单 介绍 实施 
这 种 结构 分 析 的 比较 常用 的 途径 ,通过 一 些 例 子 说 明 用 电子 
i FE E33 2 Ur BR AR. 

下 面 分 四 方面 说 明 电 子 衍射 结构 分 析 的 特点 。 

(1) 电子 由 静电 场 散射 ， 晶 体 的 静电 场 由 原子 核 的 正 电 
SANE FEAH Ж Ж. HP ES By E BEHRA rh CT SES 
Phi f. Br pe 5 Ho ЇЙ нн, SF IX ОЛЕН eb ЕН. © 
的 来 讲 ， 蝇 体 的 电势 分 布 到 处 都 是 正 的 ， 随 着 原子 的 周期 分 
Ж.Н АГЕН Ék d Cr) e — XE SE 5 АЙЛА, 其 最 大 值 对 应 于 
原子 楼 所 在 位 置 ， 这 就 是 说 ， 电 子 衍射 结构 分 析 得 出 的 电势 
分 布 图 也 相当 于 晶体 的 原子 分 布 图 ， 

(2) 与 其 射 线 结构 分 析 得 到 的 电子 密度 polr) 分 布 图 相 
НЕВЕ, ФО ЗИ ec) 函数 峰 锋 锐 ， 拿 原子 散射 因数 .六 
与 7. НЫ, Л. 随 着 衍射 角 增 天 下 降 得 较 快 . 电子 衍射 图 
在 大 角度 处 强 谋 很 快 变 弱 ， 所 以 可 利用 的 衍射 数据 比 区 射线 
入 射 少 ,这 是 其 不 利 的 一 面 ， 但 随 之 而 来 的 是 , 当 进 行 电子 入 
射 俐 里 了 时 分 析 包 ， 作 为 傅 氏 级 数 系数 的 结构 因数 比 X 射 线 衍 
射 中 相应 级 数 收 伊 得 快 ， 因 此 合 去 大 角度 衍射 束 数据 所 导致 
的 误差 较 小 ， 

D 电子 衙 射 强度 与 结构 因数 的 关系 ， 不 象 筷 射线 那样 
总 是 保持 平方 欧 系 ， 由 于 电子 衍射 的 散射 强 ， 仅 在 街 射 束 远 
ЖАЗ Do ae HD S ETE AR EFI. Doo P? 的 关系 才 成 立 . 
ЖАЛЬ, ЖИЕ РЕЗИ PON AE d Ув 
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束 强 度 很 高 ， 它 在 晶体 内 的 多 次 衍射 效应 使 得 各 衍射 束 的 强 
О ТВА Бра 
结构 因数 的 变化 介 于 一 次 方 与 
ЕЗІНЕ ЖОО, MERA 
ФОН T- 8154 FRE ТЕЗЕ TS y В 
主要 困难 是 多 次 入射 效 应 严 
Ж, mi B НА ЕРЕ Eu j ЖЕ, 
ЕКСЕ, НЫНА ықы 
测定 非常 困难 。 因 此 最 好 用 有 
көм. ФАН 
“ийй da d. 使 运动 ESTAS 
То DARE. 

(4) 原子 静电 场 电势 与 原 
子 序数 到 的 变化 关系 和 电子 密 B 16.1 KCI 的 晶体 结构 
度 与 2 的 关系 不 同 ,一 23,， FQ". (a 之 1)， 由 此 可 见 ， 
电子 街 射 的 结构 因数 与 了 的 变化 要 较 和 射线 中 的 变化 2) 59, 
轻 原 子 对 和 散射 强度 的 贡献 也 是 可 以 察觉 的 ， 所 以 电子 衔 射 对 
轻 原子 以 及 原子 序数 相近 的 原子 的 检测 是 比 团 有 利 的 。 例如 
对 于 KCl Е, PRETZ — 19; KIP T Z =17; 但 钾 离 子 只 有 
18 个 电子 , 氰 离子 也 有 18 ТЕТ, ХХ ЛЕН Я. 
KC! 的 晶体 结构 是 狮 和 气相 间 分 布 于 简单 立方 的 和 角 顶 上 ， 构 
成 面 心 立方 点 阵 ( 图 10.1), 5. А, L AES Ñi 34 sh 5539 8] COS 
Ра fco ЯХТ, 这 楼 近 于 零 , ВТО Хх ЕЙТЕ 
Алымы НЫ 4c 1848 ЖОЕТ ЖЖ АВЕ HY KCT25 Ex PE Sk p 
一 捞 的 简单 立方 结构 ,如 图 10. 1 双 线 所 辆 出 的 单 胞 ,和 而 电子 
818 B CF — Ло ЧЕН НА HB KC e dà ЯН be SEI 
discri bep. ДЖ MgALO, 尖 晶 石 空间 群 的 确 
定 , 电子 衍射 也 提供 了 有 力 的 证 据 ， 长 期 以 来 一 直 认 为 MO- 
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M30, А НЫҢ 25 В] F dam ,七 十 年 代 之 后 有 大 从 
弹性 .和 射线 .中 子 衍 射 和 磁性 测 莉 ,指出 MgCr;O,, ?лЕс-О, 
等 都 有 局 部 的 结构 畸变 ， 即 三 价 金属 离子 从 八 面 体 的 中 心 洪 
[L111] 方向 移动 , 它们 的 空间 群 应 是 43m 站 ,但 由 二 MgAl- 
O, Мв 和 АРА Е 1,АР 离开 体 心 位 置 引 起 
的 衙 射 郊 应 与 | 一 fume| 有 关 ， 这 在 义 射线 入 射 中 是 观 赛 不 
出 的 . dT rf BEER ASCO] 8155 RI PEOR ER PF d3m ру 
Я Ad A= d п АТ 2, RANT 8-4--4п 2 МЕ 
ЯТ, mx Jë F d3m ЕН НЕРУ ВЕЕ X ХУ 
Rib КИТЭ ЕН ЖЕ He GARE 这 就 证 明了 
MgALO, ВТ Е1З т [ЕЛП ЖЖ. Ғазт?н ЕСІ, 
不 过 ， 近 来 有 人 用 高 压 电 子 衍 射 实验 证 明 这 是 二 次 衙 射 效 
应 za 


10.3 电子 衍射 的 强度 


在 第 三 章 中 ,我们 曾 把 散射 电子 的 原子 静电 场 电势 分 布 
ЕЖ #(r) 与 散射 X 射 线 的 电子 密度 函数 осе) НЕ Ee Jy E. 
仿照 交 射 线 的 原子 散射 因数 的 公式 , 写 出 电子 的 原子 散射 因 
数 的 表示 式 


2 лте 


f= м sr)expt2 лік к) грае, 


(3.18) 


因为 物体 对 电子 的 散射 均 可 以 原子 的 ИР 电场 散射 为 一 个 基 
元 ,所 以 上 式 可 以 作为 电子 衍射 强度 讨论 的 基础 ， 但 仅 忆 这 
样 说 明 (3.18) 式 的 由 来 ,显得 过 于 简单 了 。 3.4 节 还 ЯНГ 
作为 电子 受到 单 胞 散射 的 合成 振幅 的 亏 体 结构 因数 可 写 为 
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F=} /,екр{2л[(Ь®—К),ХД). — (3.22) 


从 中 可 以 看 出 ,结构 办 数 的 天 小 由 半 胞 内 欧 原 子 分 布 决 定 .但 
更 重要 的 是 ,如 何 从 互 反 推出 原子 分 布 则 是 不 明确 的 . 再 老 ， 
在 电子 衔 射 中 结构 因数 与 衍射 强 麻 的 关系 也 比 和 射线 的 简单 
平方 关系 要 复杂 得 多 。 因 此 有 必要 从 电子 进 人 赐 体 后 的 运动 
方程 出 发 , 求 出 它 的 解 , 说 明 只 有 在 运动 学 解 的 ӘК, 物体 
内 部 电势 分 布 函 数 与 散射 振幅 存在 着 修 里 叶 变换 关系 , 同时 
衍射 强度 与 结构 因数 的 平方 成 正比 。 


10.3.1 电子 散射 振幅 的 送 动 学 公式 


Sud V 加 速 , 在 真空 中 传播 的 电子 波 可 用 平面 波 
фо(г) = Ao ехр(2 яг.) Ж, 在 计算 电子 小 受 到 物体 内 的 
电势 zt) 的 散射 时 ,认为 散射 波 很 红 , ЕТ 考虑 人 射 波 的 能 
量 损 失 , 也 不 考虑 散射 波 再 受到 电势 场 $(r) 的 散射 。 这 种 散 
射 模型 称 为 运动 学 散射 , 它 的 解 称 为 运动 学 解 。 


图 10.2 ”电子 的 运动 学 散射 


现在 考察 一 个 有 限 大 小 的 电势 场 对 电子 波 的 散射 在 PP 点 处 的 
总 效应 ( 见 图 10,2)。 在 散射 体内 取 0 点 为 原点 ;rf 为 0 到 观 
йй, PR EE, TE v^ 的 端点 处 一 极 小 的 体积 元 Pe 相当 于 
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一 全 球面 波 子 波 的 波源 ,其 球面 波 具 有 下 述 形式 ， 


‚фоехр(2 ліу|е--г'|) 
Іг-г | 


ф'(с)=Сф(т')4ЁРт 


C 是 常数 ,从 更 严格 的 计算 中 可 得 C =t ,这 里 m e, hi 


通常 的 物理 常数 ， 在 己 点 观测 到 的 被 电势 场 散射 的 总 散射 波 
为 . 
co 2zpe. (Ser p maie e Day, 
(10.1) 
BF Ir I irl, АЧ [ее | en, 指数 项 中 的 ler] =r 
Er sob к ei P БЕЙНЕЛЕЙТШ 波 ж. ШЕЯ 
学 散射 中 ,入射 波 振 幅 始 终 不 变 ,可 令 =l, Pt 
exp(2 mixe) 10.1) 式 简化 为 
pr) = те exp (2 xzx-r) 
T А? | ғ 


faex si =g) e are (10.2) 


АЯ X Ee" — Kk — x, 我 们 可 以 看 到 总 散射 波 也 共有 球面 
波 的 形式 ,散射 振幅 是 


fat ye 3308. {gr уәр(-2 mis" -eyape (10.3) 


ЖЕНЕ A TB T, 607) BRE HR RT 的 静电 势 场 . 

(10.3) 式 给 出 电子 的 原子 散射 因数 ,与 (3,18) 式 一 致 。 附录 
也 列 出 了 用 两 种 量子 必 学 计算 模型 求 出 原子 电势 net ER EC 
&() 之 后 再 得 到 对 电子 的 原子 散射 因数 的 人 入 , 在 她 对 单位 制 
中 的 单位 是 埃 ， 如果 #(r 是 晶体 单 胞 的 静电 势 场 ,(10.3) 给 
出 的 是 结构 因数 Ce*), 与 (3.22) 式 一 致 ， 不 过 这 时 结构 因 
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数 直接 与 晶体 电势 分 布 函数 相 联系 , 构 成 一 对 傅 里 上 时 变换 对 ， 
这 就 使 电子 衔 射 的 待 里 时分 析 成 为 可 能 。 写 出 电势 分 布 函数 
的 傅 里 叶 积 分 ， 


фк) = (Фа"ехр(?2 жи" ne (10.4) 
M. (10. ВЕН БЕЛЕ НІҢ ФУ: 
$m Sr expl six ne (10.5) 


式 中 日 是 晶体 单 胞 的 体积 。 比较 (10.4) 及 (10.5) 式 , B$ 
ЖЕЖ $(r) 的 傅 氏 展开 系数 中 显然 有 着 结构 因数 下 的 物理 
意义 ,但 中 随 着 $(r) 取 伏特 作 单位 , 碑 随 着 原子 散 H 因数 7 
取 绝 对 单位 。 因 为 一 个 绝对 单位 的 电势 等 于 300 伏 , 所 以 
seran АМ ет) О) 


2 хте 


Ф(т*) = 
(10.6) 


上 面 (10.5) 式 只 给 出 电势 分 布 函 数 ӨС) 与 结构 因数 下 
的 关系 ,但 实验 上 记录 的 是 衍射 强度 了 ,下 节 说 明 工 与 五 之 间 
ЖЖ. 


10.3.2 ВАТА 


X5 2) 3E БЕНЕН 38 (R89 ЕВ. ДВО 7 UK XX PE UTE 
电子 衍射 常 不 能 满足 。 在 单 蝇 的 电子 衍射 图 中 ，。 和 衍射 斑 往 往 
有 与 透射 得 可 以 比较 的 强度， 而 且 一 些 运 动 学 结构 国教 为 堆 
的 衍射 竹 点 也 经 常 胡 中 等 的 强度 。 这 表明 电子 衍射 的 各 艾 射 
波 之 间 , 存 在 着 较 强 烈 的 相 五 作用 。 这 就 是 动力 学 衍射 效应 . 
要 完全 了 解 电子 波 与 晶体 的 交互 作用 ,计算 电子 衍射 的 强 座 ， 
一 般 应 在 晶体 的 表面 和 晶体 内 部 的 边界 条 件 下 ， 严 格 地 求 出 - 
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i332 2575 $8 —— Box 18; Gs e. 下 面 从 物理 光学 
f fa BE АНИ НЕН 2) ЕН АНЕ — 
些 概 念 ,这 样 做 虽然 不 够 严格 ,但 比较 容易 理解 . 
晶体 对 电子 的 散射 可 看 成 是 晶体 内 的 АНЫ фа) 
人 射电 子 波 polx) 的 作用 ,将 电势 分 布 函 数 $(r) 作 性 里 时 级 
数 展开 | 
ф(т)= > D(r")exp(2 cit" -т). (10.7) 


电势 $(r) 的 影响 相 当 于 将 电子 波 的 波 矢 从 x 改变 为 4 
_ [2 me(V go 


12 , 
= P ФИ" Ф, exp mir" r) )| fa 
. т" 


нев 1+ +1. И |. 
~ те 1+8 Фткехр (2 ли" ғ) | 


(10.8) 


式 中 于 /表示 求 和 不 计算 "==0 这 一 项 , 5 + =Y Zn ag 


gi, =Y 3n (1+ Po) 是 电子 进入 晶体 后 经 折射 后 


КЕ, Фо 是 晶体 平 艾 电势 。 当 平面 波 加 exp (2жїх+г)& 
过 晶体 时 ,将 会 产生 新 的 相位 差 , 使 电子 波 变 为 : 


- РА 
dy exp(2 zik-r)exp| «Сү 22 Фг*ехр(2 xir" -r) 1 
r* - 


==ф, ехр(2 aik- r) fı Ty à " фи*ехр (2 sir" 2 
Е 
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= Ayexp(2 үйсет) 397 II’ ABr" xpt? айке), 


(19.0 
从 上 趟 可 见 ， 除 第 一 项 为 透射 波 外 , 还 有 许多 衍射 波 ， 从 图 
3.11 的 反射 球 构图 可 以 看 出 ,kk' 一 让 =r* +s, 在 高能 电子 入 
射 的 情况 ,只 考虑 偏离 参量 s Wy = 畏 方 向 的 分 量 s, 则 每 一 个 
ЯН НАЯ А КЖ: 


== Ф(у”) Агехр(-2 хїзт). 
кылк ЫНЫ анара (= 方向 ) 上 分 层 散射 ， 
经 过 da 层 的 散射 ， 衍射 波 的 振幅 变化 为 


d Е, — Agexp( 一 2 wisz), (10.10) 
N _ F . 
这 里 б фуу Н Я HEUS EM 称 为 消光 距离 .其 含义 


为 透射 束 强度 随 深 度 周期 性 变化 的 一 个 周期 长 度 . 与 (10.6) 
式 比 较 , 可 见 Doc рі, WRTA ERIE SS TUM UE IST 
НЕН, At ЖЗ, TORT 1, ха. ж 
(10.10) ДЕР t 的 范围 内 积分 得 出 ， 


част) 


A,*(t)oc ui Е, sexp(— rist} (10.11) 


nr 


sin2{w st) сіп С зе) 


为 求 积分 强度 ,要 计算 积分 СО ш, эшо 


WI 3.6.2 节 所 述 的 于 涉 函数 ,其 函数 图 形 见 图 3.12。 为 计算 
积分 人 SUCI, 首先 要 看 到 当 C 值 比较 大 时 ， 函 数 次 
极 大 俏 很 小 ， 可 以 用 主 极 大 曲线 内 的 面积 作为 整 条 曲线 的 积 
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>. xk mbH SER Iñ G (0) ЖИ — 
零点 值 (1 的 矩形 面积 来 估计 。 (о) ЕЛУГЕ ШИ 


sin2(r st ) 


出 是 六 ,所 以 人 Sam, Ш 


[А *(т) |? mam oo IF, s|, (10.12) 
RHE ЕЛГЕН БЕКІ St asp ТЕ ЊЕ, НЕШІК 
ШЕ ЕКІН ІЗ, 


ДЕ 5-0 Е ИЖ, JA (10.11) 式 得 出 的 D,» 将 会 增 
至 很 大 , 甚至 超过 人 射 束 的 强度 , 这 是 不 合理 的 . 换 句 话说 ， 
当 接 近 满 足 布 喇 糙 衍射 条 件 而 晶体 又 有 一 定 厚 诬 时 ， 运 动 学 
衔 射 理 论 不 成 立 。 这 时 我 们 必须 考虑 直射 束 与 各 НУ 
闻 的 相互 散射 ， 这 就 是 动力 学 理论 。 除 透射 东 外 ， 只 考虑 一 
支 衢 射 束 的 叫 双 光 东 动力 学 理论 为 此 要 对 d 。 建 立业 似 
于 (10.10) 式 的 方程 。 册 于波 矢 从 如 一 自 的 改变 与 各 > 刀 的 改 
变相 反 , 所 以 耦合 方程 中 的 相 角 项 随 之 反 号 . ЖИ 


SAG) Zi 4 e(z)exp(2 wisz) 
z ) (10.13) 


ЧА, (z) =-F 4o(z)exp( 一 2xisz) 


dz 

ХЕЛЕН ЖБИ fE Ee SE ПНА Н ICH 

GRE. МНР Е ИТР, 39 — 0 TX. 

ts ЯР HERES БЕШ. МОЛ ЛУ ЖЕРЕ 4000) =1, 
Are (02 = шыға z= 0 到 z=t 积 分 ， 可 得 


яп лір + СЕТ, ) 


[AD p= mp n R, 


(10.14) 
式 中 C* 为 一 比例 常数 ;从 (10.6) 及 (10.10) 式 可 以 导出 . 从 


EFE 


(10.14) 可 以 者 出 , 34 АКА, ЕСЕМ 与 相 较 可 以 
жа, АРИЯ О.11) А, 即 运动 学 衍射 的 情况 ， 当 * 趋 
近 于 零 时 , 衍射 束 强度 不 断 增强 , 但 从 (10.14) 式 可 以 证 明艳 
射 东 强度 与 衍射 束 强 席 之 和 总 是 等 于 1 (忽略 吸收 的 情况 )， 
这 就 避免 了 运动 学 根 设 导 发 的 那 种 李 射 束 强 度 超过 选 射 束 的 
不 合理 状况 。 

衍射 强度 的 比较 应 以 积分 强度 为 准 ， 在 我 们 这 里 的 情况 
应 对 厚度 上 和 偏离 参量 * 两 个 变数 求 积分 ， 对 上 求 积分 即 是 


对 4 的 sin? mt ЖЫН ik IK RE. MARAE 
ме I|. eris ds 
= r UY. FI 


arctg (стр ЕН Ж. 
eo |F,*| (10.15) 


这 个 结果 表明 ， 动 力学 衍射 积分 强度 与 结构 因数 的 一 次 方 成 
正比 , 且 与 昌 体 的 厚度 无 关 ， 


10.3.3 ВЕЛИЖ 


第 四 章 介 绍 了 扫描 电子 答 射 ,利用 这 种 扫描 衍射 附件 ,可 
以 作出 -一 条 随 衍射 角 而 变化 的 强度 曲线 《图 4.12), HAR 
分 强 庭 是 十 分 方便 的 ， 一 如 X 射 线 衍射 仪 记录 所 得 的 曲线 一 
Ж, 但 这 种 设备 使 用 尚 不 普 筷 ， 目 前 强度 的 记录 仍 以 拍摄 昭 
片 为 主 . 

从 衍射 图 底片 测量 强 庶 的 主要 方法 是 用 目测 或 测 微 光度 
计 的 方法 量 出 各 衡 射 柬 的 黑 论 品 ,然后 推算 黄强 度 工 ， 对 于 
每 一 种 感光 底片 的 特征 晶 线 ,在 一 定 能 景 (se 二 了 1) 的 宽容 度 范 
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BA , 黑 度 与 强度 的 对 数值 有 线性 其 系 D— log. КЖ 
分 衍射 工作 可 利用 这 一 线性 关系 。 对 于 少数 工作 ， 最 弱 的 衍 
射 强度 比 最 强 的 低 一 万 倍 ， 这 就 需要 参照 弱 衍 射 作 长 时 间 曝 
光 和 对 强 衍射 作 短 时 间 的 曝光 ， 然 后 分 别 在 黑 诬 曲线 的 线性 
范围 进行 测量 实际 测量 的 另 一 个 问题 是 背 最 的 扣除 。 这 需 
要 将 全 部 黑 度 测量 数据 转换 为 强度 数据 后 画 成 曲线 ， 在 图 中 
将 背景 扣除 ， 对 结构 分 析 工 作 来 说 ,在 也 的 表示 式 (3.227 中 ， 
原子 位 置 坐标 互 , 等 在 指数 项 中 АҒЫН X, SEIS XM 
五 的 变化 是 不 敏感 的 ， 所 以 这 时 强 诬 测 量 对 扣除 背景 的 要 求 
Же. НОС ТЕН Е АЕ НХ 5—1070727, 

对 于 简单 结构 的 分 析 和 作 复 杂 结 构 学 析 的 初步 阶段 ， 可 
采用 目测 的 方法 ， 晤 简单 的 目测 法 是 Pinsker'? 提出 的 九 级 
标准 。 将 已 知 标 样 的 强度 按 下 列 期 序 分 为 九 级 ， 


然后 拿 这 个 分 讼 去 作 居 测 其 他 试 样 入射 强 讼 的 标准 。 这 种 方 
法 的 误差 为 50-—100%. | 

倍增 曝光 法 可 以 给 出 较 好 的 结果 ,将 同一 样品 以 一 定 倍 
数 增 加 了 曝光 时 间 来 记录 强 诬 ， 例 如 这 个 倍率 为 m(m2>-1) , WI 
MEXEIS IBI 为 1:m:m2:ms…。 ЖАЛЫ РЕЖ ІН 
ИННА ПЕ, ЕНІН Ж Tu == Гого 的 
关系 ,因为 5 为 已 知 ; 相 对 强度 11/13 t/t 也 就 可 以 调 出 
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ҖЕ F 35 АЕ НЯНЯ. ХНУ 
K 53k E NU. B m-l ARZANA X, da 
т=1.4, MIRZI 4026, BELA m ШЕЛ, ЖЕ 
Ж. ІН ЖАЗЫ ЗА КЕЗЕ КЕ, ВАЕ АО m 值 要 拍 相 当 多 
WRR HER., 而 且 不 易 得 出 自治 的 结果 , 因此 要 合理 地 
ЖЕ т. c 

BARE Pot Ec DÉC: HA Тес? 的 关系 便 可 以 得 到 结 
构 因 数 的 观测 值 . 在 具体 计算 时 要 注意 一 些 几 何 关系 。 对 于 
Яна ЗЕ AIR TE 4 = БРАК ФШЯҚНЯ(|810.3),95% 
上 测量 的 是 A7.AR 的 局 部 ,所 以 Tm/ Га = ААВ (Ах ВАЛЕ). 


Ез АЙИН Я р, 利用 关系 в--Е ,得 到 
Ти= Ina rim Ia gpr Pi ор Е |2, 


(10,16) 
所 以 


b. МЕНЯ Е 


a. 38 
Е 10.3 积分 强 诬 的 局 部 测量 
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[= үк (10.17) 


C 对 于 同一 衍射 图 是 一 常数 . 

对 于 有 嵌 镶 结构 的 单 唱 , 便 易 点 展 成 有 一 足 张 角 的 球 冠 ， 
ПН Ел, ОЛЧЕ. 实际 测量 只 是 A,2r 这 一 局 
部 , 仿 上 面 的 推算 ,可 得 


| g]-c' y (10.18) 


CO ЖЖЖ. 


10.4 简单 的 强度 分 析 


在 用 电子 衍射 图 作物 相 分 析 前 工作 中 ， 大 多 数 作 衍射 试 
验 的 晶体 是 结构 已 知 的 ， 少 数 是 部 分 原子 的 精确 位 置 待定 
H9. 这 时 电子 衍射 的 强度 分 析 变 得 较 简 单 ， 成 为 与 已 知 结构 
验证 的 工作 ， 这 时 通过 对 已 知 结构 或 假定 模型 的 结构 因数 计 
算 与 强度 测量 值 对 比 , 便 可 以 确定 物 相 。 在 一 定 条 件 下 ,还 可 
以 确定 一 些 原 子 在 单 胞 中 的 位 置 ， 


10.4.1 MC, 与 М.С 的 衍射 强度 比较 


如果 有 两 种 晶体 具有 同样 的 点 阵 类 型 ， 其 点 阵 常数 的 差 
曙 取 在 电子 入 射 的 实验 退 着 附近 ， 这 时 通过 结构 因数 的 计算 
可 以 分 析 同 一 晶 带 的 衍射 图 中 衍射 强 座 的 差异 ， 用 以 鉴定 旺 
3H. 下面 以 М-С, 与 МС 两 种 矶 化 物 作 一 说 明 ， 

MC, 与 МС ж. 钼 、 忽 合金 钢 及 高 温 合 金 中 常见 
的 两 种 碳化 物 。 ЕЛЕНА, AER М.С, 为 
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10.6 ЕЖ, MC 311.0 REG., вт ға 
ВЕЛ, ВОН ЛИН Sa 8 Зр ЕН. 
这 时 衍射 图 的 强度 分 析 就 成 为 区 PIDE PR FR 碳化 物 的 EEk 
E. MaCs Bx ҰАК m3m, a u A 116 个 原子 . МЕС 
(92x (8 ЕДЕРазт, ВИНИТИ. ЕП TE 
Bug om AE XA KU, RAHAT Cr,,C,. Fe, W,C 
№ FesMosc 的 А22 --12<100 的 衍射 结 构 因 数 ， 按 动力 学 
XH ORE Dos [F (hk&D| 。 为 了 恒 于 相互 比较 ， 将 各 相 最 强 
的 333 衍射 强度 定 为 100， 据 此 计算 出 其 它 ла 衍射 的 相对 
5n HE (DJ 596 289 —"r [RISO 把 80-100 {РАШ ЙН. 55—75 
ЖР, 30-50 Жән, 5—25 2999, 0 为 禁止 衍射 ， 计 算 结 
EAFA 10.1 中 . 

Mk 10.1 可 以 看 到 ,由 于 MeC 的 Fa3m 空间 群 有 < 18 
ЖЫМЫН, ВД (л) RER Фр A+ 2224 ЗУ ЖЕЛІ 
51. 另外 由 于 48 4350838) АН Жі, МАТ 全 
J.B. 2+2+2=2 (2 z+ 1) 的 kk ҘИН (1222. 644, 662, 
842) K £B di fH. ЖН ERECTO 22 2412 为 4 的 奇数 
ОН rat AB БЕ k СХ 样 一 个 条 件 来 判别 MysCs 与 MeC， 
这 是 不 全 面 的 . 因为 这 个 条 件 充 仅 是 Газа ЕВ 
原子 所 处 位 置 的 附加 消光 条 件 pq k +1=2(2 1+ 0—3 
过 形式 。 诚然 MeC 中 忽 、 钥 这 些 重 原 子 的 街 射 应 起 重要 作 
Я, 但 只 考虑 它们 的 作用 还 是 不 够 的 , 还 要 综合 考 虚 其 他 64 
个 原子 的 贡献 。 例 邵 622, ЖЖ P+R HISA x 11 的 金刚 
НН, ВЕБ 计算 表明 它 不 是 弱 (M. тж 
10.1 可 以 看 出 , 不 仅 晶 体 的 空间 对 称 群 不 同 会 引起 衍射 强 座 
的 差别 , 即使 晶体 的 空间 群 扯 同 ; 但 具体 的 原子 种 类 不 同 , М 
子 坐 标 位 置 不 同 ; 仍然 引起 入 射 强 度 的 差别 ， 总 之 ; 从 表 10.1 
АЖ, М.С 比 M C 强 得 多 的 衍射 有 ，420，531，600， 
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№ 10.1 Cr,.C,,Fe,W,C Ж Fe, Mo,C 电子 


衍射 计算 强度 对 比 表 
强度 等 sm 
Ан 
СС, | Fe; Wc Fe,Mo, C. 

1n 5 10 10 553 
200 10 9 0 731 
220 Б 15 Б 800 
113 5 10 15 733 
222 5 10 10 644 
400 25 85 60 820 
321 5 40 35 650 
420 35 0 0 822 
422 25 65 60 555 
333 100 100 100 751 
511 45 80 80 662 
440 55 85 90 840 
531 30 ~ù -а | 753 
442 20 25 35 911 
600 45 0 842 
820 35 5 664 
533 20 8 15 931 
822 30 30 40 844 
444 15 5 ~ 755 
551 10 49 35 771 
711 15 10 15 933 
640 10 0 о | se» 
642 АА 0 9 | 1000 


s om ow Ж 


А - 
Cr, C, ЕС Ее,Мо;С 


620, 800, 844, М.С HE MC, 强 得 多 的 衍射 有 ，400，331， 
551, 733, 822 根据 这 些 结果 ,我 们 面 出 M; C, 与 МС B JL 
个 典型 晶 带 的 电子 衍射 图 的 计算 强 座 ， 可 以 看 出 它们 在 衍射 
强 诬 上 还 是 存在 比较 明显 的 差别 (图 10.4), 

应 当 注 意 的 是 : (1) 在 电子 衍射 中 ， 二 次 衍射 效应 往往 
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不 可 忽略 ,一 些 弱 衍射 会 变 强 , 一 些 禁 止 衍射 也 会 出 现 , 给 强 
度 的 分 析 带 来 困难 ， MeC 的 [100J 晶 寿 是 一 个 例外 .那里 的 禁 
IERTAT 200, 600 等 不 可 能 从 二 次 衍射 或 高 阶 劳 毛 带 的 衍射 
Trip ШЕ, БЕЛІ МС» 区 别 的 重要 依据 . (2) ТЕН 
摄 衍射 图 时 , 忠于 晶体 的 低 指 数 唱 带 轴 不 严格 与 电子 束 相 重 ， 
有 的 合 易 点 不 是 恰好 与 反射 球 相 切 ， 和 注射 强度 也 得 不 到 真实 
的 反映 ;这 时 应 倾 动 样 晶 , 尽 可 能 获得 强度 分 布 比 较 均 匀 对 称 
WEHA., G) 在 某 些 取向 的 衔 射 图 中 ,缺少 足以 区 分 这 两 
种 碳化 物 的 特征 衍射 ,这 就 需要 用 微 全 成 分 分 析 进 行 鉴定 . 


10.4.2 s 碳化 物 中 碳 原 子 位 置 的 测定 


ЛЕВ ГИ, ТИВ 
要 经 得 多 , UB ЖИН, 用 X 射线 衍射 来 确定 碳 原 
子 的 分 布 比较 困难 .在 电子 衍射 中 ,由 于 轻 , 重 原子 对 电子 散 
射 能 力 差别 不 是 赤 大 ， 在 很 多 情况 下 可 以 清楚 显示 出 左 原 子 

ЧЕ Fe, Ni, Mn, Cr, Co 等 过 渡 族 元 素 与 Al1，C 形成 
的 三 元 系 合 P. Ж Ғөліс ух 4», НЫНЕ 在 
СоАа 型 面 心 立 方 超 点 阵 的 基 珊 上 , 矶 原子 在 体 心 位 置 托 有 
Fat. 关 射线 入 射 的 工作 很 早 就 确定 了 * 碳化 物 的 点 阵 类 
ZU da KS, АМ 原子 与 矶 原子 半径 的 几何 分 析 
及 弹性 性 质 等 推测 碳 原 子 最 可 能 在 体 心 位 置 。 近 来 电子 入 射 
的 工作 又 从 实验 上 清和 证 了 WDR T£ RD 位 置 5 HT 序 分 
48. BH 10.5 是 FesAlC ЖИ к НЕКЕ. ERF 
在 面 心 位 置 ， 铝 原子 在 顶 角 ， 碳 原子 在 体 心 ; 图 10.6 Æ Fe- 
7% А1-29% C 合金 残余 奥 氏 体 包 含有 к НОГ 
图 .从 图 10.6 可 见 出 现 了 {1007，{f1l0} 等 超 点 阵 衍 射 , 细 至 
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考察 衍射 图 的 {200}，{220} 衔 射 竹 是 由 两 套 点 子 组 成 .一 鹿 
Жү Жа-3.60 А RM, -ЖАкЖИа-3.6А БЕН 
子 有 序 结 神 的 强 入 射 ， 这 就 排除 了 存在 FesAl 有 序 固溶体 的 
可 能 性 , 因为 FesAl 有 序 固溶体 的 强 衍射 是 а=2.86 А 的 体 
DAREAK, BHE a= 5.73 А 的 Tio 2077 ABE 衍射 
BE. к Bir hiyi АЙТАТ З B, (110511 (10001 
5H 59:0 $, BREIE АТАНГ ВОВЕД n + k + 1 Ы. 
ПОВЕ 55 504920, КЛЕН Fe, Al 原子 作 CusAu 型 有 序 分 
布 的 衍射 强 座 规 律 作 解释 ， 还 要 考虑 碳 原 子 有 序 分 布 对 衍射 
的 贡献 。 从 图 10.5 的 唱 胞 内 原子 分 布 计算 к 碍 的 结构 因数 ， 


ғалы) =, exo 2 i 2) 


/ RE 
КЕЗДЕ + 2) 
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Ki А 
+ехр 2" (+5) | 
ГА Ë А 
+ fcexp2 аі (ree) 


对 于 Һ+А+І=2 п, К=/„,—/„+/» 

htktl=2 һ+1 F = f.u—J,—.. 
ЕЖ 3.5, Н ЛУ +f. 所 以 实际 上 f+ 一 
Р. | 过 | 4 一 fc 一 fes|， 这 与 实际 观察 结果 符合 得 很 好 ， 由 
此 看 来 ，x 竹中 碳 原 子 得 射 效应 对 于 {100}， {110} 入 射 之 间 
的 强度 差异 起 了 主要 作用 。 


10.5 电子 衍射 结构 分 析 的 
信里 叶 方 法 简介 


在 知道 了 最 体 的 点 阵 类 型 和 空间 信之 后 ， 用 假设 的 结构 
模型 作 结构 因数 尝试 计算 与 实验 对 比 的 方法 ， 经 过 多 次 反复 
修改 结构 模型 和 计算 Баж» ЖПД Күз Fanti Ake 
较 好 的 结构 模型 ， 但 是 ,忠于 计算 的 工作 量 是 很 繁重 的 , RA 
在 结构 中 未 知 和 参数 的 数目 比较 少 ， 从 几何 分 析 得 出 的 可 能 解 
УЖ, 才能 够 系统 地 应 用 尝试 法 。， 本 章 上 光 节 的 分 
HEB Bhi 因数 与 电势 分 布 函 数 是 一 组 傅 天 变换 
^. 唱 体 电势 分 布 函 数 是 周期 函数 ， 它 与 结构 因数 的 情 氏 变 
换 关 系 可 写成 级 数 形式 ， 


А? А ‚+ 
#0) = 22 Ег*ехр(2 ли*-г}. (10.19) 


将 实验 得 到 的 结构 因数 值 代入 上 式 就 可 计算 $0). 结构 分 
析 的 结果 表示 为 晶体 单 胞 内 的 电势 分 布 图 ， 不 仅 可 从 电势 分 
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ЕКЕ t d LH ЕТЕНЕ, ЖЕ 
峰 给 出 某 些 外 妓 电子 出 现 几 率 较 大 的 位 置 ， 对 研究 化 学 键 的 
性 质 提供 重要 的 资料 . | 

下 面 我 们 将 简单 地 介绍 电子 衍射 I pA 析 的 简单 步 
UR, ЖЫЛАНЫ ЖІ Patterson 函数 的 意义 ,并 以 测定 碟 
和 和 氮 轻 原子 位 置 的 两 个 结构 分 析 事例 作 具 体 的 说 明 ， 


10.5.1 结构 分 析 健 里 叶 方 法 的 程序 


f$ Bl ЖМ HERB. "ГЕ F 212 5 
空间 中 各 类 原子 的 分 布 . | 

(1) 从 入 和 庄 东 的 几何 配置 确定 点 阵 单 胞 参数 (5.4 7%), 
- 凡 衍 射 束 的 消光 规律 推断 晶体 的 点 阵 类 型 (3.6.3 节 ) 以 及 所 
属 空间 群 (3.6.3 39), 

(2) 从 实验 的 衍射 强度 找 出 结构 因数 的 观测 值 (10.3.3 
节 }。 如 果 动 力学 街 射 效应 比较 显著 ,还 要 设法 作 修 正 ,10.5， 
3 节 将 说 明 这 种 条 正 的 一 个 例子 。 晶体 的 结构 因数 一 般 是 复 
数 ,从 实验 强 诬 找 出 的 五 mm 只 是 复数 的 模 , 其 相位 角 是 不 知 
道 的 .为 此 要 和 构成 一 个 F? 级 数 来 推断 出 初步 的 结构 模型 ， 
太 中 找 出 关于 结构 因数 相位 角 的 资料 ， 

(3) Patterson 函数 分 析 法 。 从 测量 强 座 中 可 以 得 到 结 
ВНЕР, Е, F ,和 将 它们 作为 系数 构成 的 候 
氏 级 数 称 为 patterson ВИ, 


P(x,x,z) — 13 2 ӘУЕ, | ехр[2 mi(hx+ Ëy+ Hz) 1, 
k k і 


(10.20) 


或 写成 便于 与 (10.5) 式 比较 的 积分 形式 
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P(r)= f |F +|? exp(2 яй" туар (10.21) 
ir IE sz (АЙВА, ts a EIE ФСЕ ЖЕ 
P(r)= (ваза rare. (10.22) 
2) T WSDXA ETE. ЕК 
PG) 7 Í $(09G 04st, 


ФН НМ. 以 三 个 原子 的 原子 列 
为 例 , 见 图 10.7 a, 8.35 ER UE 


$a хх, 
$a ж=хь 
фе х= жо 


0 ии же. 


ф(х) = 


图 10.7 —#] Tl NGN Patterson 函数 的 关系 
.4%4» 


ша-0, РО) = ear фа Ф gt. 
Mb rsr cyr НА (z r FL fE= xA 处 不 为 
PHIR k ik = HS On (t : 

对 于 Syn pix афа) = pas ple + x)— 

(ив м. Нл) ЕФь 

对 于 х?ахьФ(хУ-фФиФОУЖАУ-Ф(2х-х.)-0 

对 于 ао, ф(х) = фо ф(х) =0 

яр Ki, Р(х.) =фаФь. 
由 此 类 推 ， P(x ia) =$ $c, 

Р(х») =фафо, 

ЭЩ жср, ув. хво» Хас 时 ,P(x)==0， 如 图 10.7 b 所 示 。 

由 此 可 以 看 到 Patterson 函数 的 特点 EOP) 有 一 系 
Я ів. Pixu) (2) КАНА ІР Ж ҚТ X ABsiV posX ag E 
于 原子 闻 踊 1(3)P(x;,) 的 量 值 与 第 ,7 原子 的 电势 成 正比 
(4) Patterson 的 数 是 中 心 对 称 的 .对 于 三 维 的 函数 ,如果 用 
r. 表示 单 胞 中 原子 的 位 矢 ， 用 Ф, 表示 这 处 势 函数 加 (7,) 的 
DUK MSZE ЯН £r ВУ Tr RH т, E 
ЖИЛЫ МН КА 9-9.» Patterson В ОЖ ТЕ r,—r. 的 
位 置 有 极 大 信 фф. Ё 10.8 表示 了 一 个 — Patterson EÑ 
数 与 相应 电势 分 布 国 数 的 关系 ， 将 Фа) 的 点 1{ 图 10.82) 
ЕКВ С —г) ва 数 的 极 大 值 处 (图 10.8 6), 就 可 得 到 
Patterson (В 10.8с), 因此 Patterson 国 数 提供 了 原子 
НЕН У ЕНЕ Уа Ж. 

六 个 原子 的 果子 间 笑 量 (r, 一 rm。) 共 有 入 CN 一 1) 个 { 正 反 
各 算 一 次 ,不 算 r; 一 rs 之 类 的 零 笑 量 ) ,但 由 于 在 NN 个 原子 中 已 
把 其 中 一 个 当 作 零点 ,所 以 我 们 只 要 知道 (六 一 1 个 就 能 确定 
原子 的 坐标 。 问 题 在 于 怎样 从 Patterson 函数 分 布 图 所 提供 
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图 10.8 иеа ва #( 一 r) 分 布 的 台 成 结果 产 
Е Patterson ЕЖ ы 

的 NON 一 个 矢量 中 提出 CN 一 0) 个 正确 的 解 ,这 是 Patter- 
son ИЖЕ, ЧЕК НЕЮ Я 性 质 和 化 学 
性 质 知识 的 配合 下 ,就 可 能 从 Patterson E& t ^y АБС H3 ИВ 
体 的 电势 分 布 模型 ， 例 如 ,从 击 体 的 化 学 式 和 密度 就 可 推算 
晶 胞 中 各 类 原子 的 个 数 ， 拒 这 些 数 目的 原子 按 已 测定 空间 群 
的 对 称 关 系 放 进 间 胞 内 ,相互 间距 又 受 Patterson 函数 分 布 图 
所 提供 的 原子 间 矢 量 及 电势 权重 的 限制 , 综合 利 用 这 些 资料 
就 可 以 搭 出 初 砂 的 结 鬼 模 型 。 

(4) 从 所 得 模型 计算 结构 因数 到 ##。 

《5》 居 计 初 步 模型 的 可 靠 程 度 ， 定 疼 一 个 可 靠 性 因子 


в = 2- ям - Ени! (10.23) 
|F aml 


[Faal 5 | Fic Ciki, КАЕ ЯКА, ВЕЕР. 

(6) 如 果 初 步 模型 的 五 较 大 ,就 要 修改 原子 坐标 ,提出 第 
二 个 模型 FIEF ,这 样 使 部 值 减 小 。 可 能 需要 重复 儿 次 这 
ТУ, R AEGA BEER B 

(7) 用 观测 得 到 的 结构 因数 振幅 值 加 上 最 佳 计算 值 的 相 
位 按 (10,5) 式 计算 电势 分 布 户 数 ,构成 二 维 或 三 维 的 电势 分 
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бй. 
(8) ЕЖЕ UR P HEBES, 


10.5.2 测定 立方 水 中 和 气 原 子 的 位 置 


晶体 结构 中 确定 氨 原 子 的 位 置 和 键 合 状态 是 现代 结构 分 
析 工 作 中 重要 的 问题 之 一 ， 用 区 射线 衍射 活 来 确定 氨 原 子 位 
四 有 很 天 困难 ， 这 是 因为 ,第 一 ,和 分 原 子 只 含 一 全 电子， 并且 
它 的 电子 云 也 比 其 他 重 一 些 的 原子 的 电子 云 分 布 得 温 散 。 所 
LE BUCH ХЕ ЛЮ. 第 二 ,所 质量 轻 , 它 的 热 运 
动 效 应 很 显著 ,这 也 使 复原 子 的 衙 射 效应 进一步 下 降 。 第 三 ， 
AERE PHR REEERE, 这 样 也 使 氢 本 身 的 电 
TARER. 所 以 在 X 射线 散射 中 , 当 sin 0/470.5 ШП 
4<1 按时 ,从 散射 强 着 就 很 难 观 察 到 和 毛 原 子 的 黄 献 ， 只 有 采 
用 精心 的 实验 ,在 低温 记录 衍射 数据 ,以 及 在 得 到 的 电子 云 密 
度 分 布 图 中 抽 去 较 重 原子 的 峰 等 等 手段 ， 才 使 X 射 线 入 射 广 
法 有 可 能 显示 氨 原 子 的 位 置 . 

中 子 衍 射 对 考察 乞 原 子 的 位 置 是 有 利 的 ， 质子 散射 中 于 
的 能 力 有 具有 与 其 他 原子 核 相同 的 数量 级 ， 并 总 中 子 衍射 的 散 
射 曲线 的 变化 仅 与 温度 的 影响 有 关 ， 所 以 它 最 适 于 研究 复原 
THRA, 

电子 衍射 是 测定 晶体 中 氢 原 子 位 置 的 重要 手段 . 由 于 电 
子 散 射 基 本 上 是 受 原 子 中 的 正 电 势 散射 ， 所 以 电子 衙 射 用 来 
研究 晶体 中 氨 原 子 也 是 比较 合适 的 。 大 家 知道 ， 扯 与 碳 的 原 
子 序 之 比 为 1:6 对 入 射线 而 言 , Ер ЕЙ, ЖЖ 
ю(0)ҥ==0.6-—0.7 电子 / 埃 ?, 碳 为 7 一 10 电 子 / 埃 :两 者 差 12 一 
15 悄 ; 对 电子 入 射 而 言 , 原 子 中 心 的 电势 , 彼 为 9( 0 Улғ30-- 
ро, Ф( 0 )съ150 优 ， 两 者 之 比 仅 3 一 5 倍 ， 这 就 是 说 


* 437 + 


电子 衍射 的 方法 较 容 易 检测 出 轻 原子 的 位 置 ， 下 面 以 关中 氢 
原子 位 置 的 测定 为 例 作 一 简单 说 明 "…. 

在 一 80"G 以 下 低温 冰 的 晶体 结构 是 类 似 立 方 金刚 石 型 ， 
点 阵 常数 < 一 6.36 埃 , 氧 原子 Z HE 2.7516, 图 10.9 是 
观测 衍射 强度 与 假设 的 立方 冰晶 体 模 型 的 计算 强度 的 比较 . 
曲线 1 是 一 190C 的 实验 强度 ! 2 BRA ВЕ BILE PR 正 后 的 强 
Жз 3 是 假设 氨 原 子 在 氧 一 氧 原子 闻 的 三 等 分 位 置 作 统计 分 
布 的 模型 的 计算 强度 , 气 氧 原子 间距 约 一 埃 ; 4 是 假设 所 原子 
在 氧 电 原 子 间 的 二 等 分 位 置 的 模型 的 计算 强 座 ， 5 是 不 考虑 
РИН РНЕ. HRN, hi 3 与 实验 值 符 合 
ЖӨН, BH 10.10 的 电位 傅 里 时 技 影 也 确证 了 这 一 虑 ,在 那 望 ， 
学 个 饼 原 子 的 电位 集中 于 氧 氧 原 子 间 的 三 等 分 位 置 ; CC 
ЖТ 0.97%. 


一 755 771,933 
— 862 1020 


图 10.9 立方 冰 的 实验 与 计算 强 座 对 比 。 лижет 
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Bj 10.10 立方 冰 的 电位 傅 里 叶 投 影 。 ВНЕ МЕ 
0.37 R 


10.5.3 碳化 刍 中 了 矶 原子 位 置 的 而 定 


Ni, C 经 X 射 线 衍 射 £r rU 确定 为 aa =2.649 an= 
4.338 埃 的 六 角 点 阵 , Ni ERER 角 位 置 , 碳 原子 的 位 置 未 


确定 ,推测 在 0,0,0 410,0, 1 处。 用 电子 街 射 确定 NisC 中 


矶 原子 位 置 是 比较 有 利 的 ,原子 散射 内 数 Pe] Fw 在 下 射线 为 
177 ,而 在 电子 衍射 为 13。 从 М.С 的 单 晶 与 多 晶 电 子 衍射 
图 可 推断 出品 体 点 RE а= У За, = 4.553 J, c= 3C,= 
12.92 埃 榴 凌 面 体 点 阵 或 三 重 六 角 点 阵 575 ,空间 群 为 R3c 或 
&3ie， 银 定 取 有 对 称 中 心 的 R5c, 根 据 瘤 排 层 堆 操 模 型 推算 出 
单 胞 内 原子 的 位 置 是 ， 


* 459 + 


TEER AC BOO) ACC) ВОО? А(6,) В(0,) А» 


密 排 层 原 子 种 类 Ni C Ni C Ni C Ni C Ni C Ni C Nie 
(20.24) 


图 10.11 是 从 МСА АН ТЛТН ИНЕНІ Dua 与 
RREO мкА», 从 中 可 以 看 出 ， 
(i) ТуяБ Тан СЕНЫ 但 有 因子 高 达 45%, (D 
ЕЛА ШЕ Гия Гида, ЖЕЗ ЖІК Puy Tawa. (її) А 
高 的 衍射 束 计算 与 实验 的 偏差 特别 大 ， 


во] hs 
| 218 
гоһ 5 ñ 
15 2M 一 
o! мш - 
м“ ; Ia 2 
-y 


balm 


щл 


图 10.1 МС ЕНЕ Же” 
Oaa х Tri 


Hi жа T Bo CT BERE I PB ЕОН PM Cm B t: FEE, 
Bi LES ЖӘНЕ ЕН ЫН I EE E, Ar o sb Jr ЕК 
效应 也 比较 强烈 ， 所 以 观察 值 在 这 个 区 域 比 计算 值 要 低 ， 在 
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ВЕРЕН». ВЕЛАВИҒОРАЖАЕНТЖ 
修正 动力 衍射 效应 之 页， 图 10.12—10.15 AET 考虑 动力 
衍射 效应 的 不 同 强烈 程度 之 后 作出 的 博 氏 分 析 结果 。 图 
10.12 是 用 (4kio) 反 射 的 F? ТЕН) Patterson 函数 在 基 


面 上 的 接 影 分 布 图 ， 在 (二 -,0) 和 (二 ， Dios é жж 


Ni 原子 间 的 间距 .在 а, 零点 的 高 峰 既 代表 Ni E TAE X 


Же с РЕ, ЕЮ. E 10.13 基 按 运动 学 


入射 的 Toc 关 ?关系 作 的 二 维 傅 里 叶 图 ,可 以 在 ( 讨 ,0) 和 (二 ， 


计 ) 的 六 角 蜜 堆 位 置 上 看 到 Ni 原子 的 电势 峰 ， 但 与 C 原子 投 


影 位 置 对 应 的 电势 峰 吉 不 出 现 ,这 显然 是 不 可 取 的 .图 10 .14 
是 按 强 动 力学 衍射 的 工 oc 三 关系 作 的 二 维 电势 分 布 图 ，、 除 了 


Ni 原子 的 电势 峰之 外 ;还 清楚 地 显现 出 在 (0,0) (H E), 

(+, 3) (3 Pc cnra, 虽然 这 时 电势 分 汕 
图 已 得 到 定性 符合 的 结果 ， 但 有 因子 并 未 改善 ， 为 此 试探 了 
Таъ) Ти 关系 中 f(x) 的 几 种 可 能 形式 , 发 现 某 一 种 
(>) 国 数 能 使 及 因子 减少 到 1696, 利用 这 个 TwEoc 天 ?关系 


图 10.12 二 维 Patterson и", Ni C001] I] 
sdil» c 


图 10.15 修正 后 的 IF 关系 的 二 名 电势 iHn, МЫС 
Гога 


4442. 


作出 的 二 维 电 势 分 布 图 10.15, 结 果 ЖЕ. NIC re T RE AR 
ВОНИ 里 时 方 法 至 此 完全 确定 了 C 原 子 的 位 置 ， 与 
(10.24) 式 给 出 的 完全 吻合 。 图 10.16 a ШЫТ NIC 半 个 单 
胞 内 原子 的 分 布 ,为 了 便于 与 Patterson БИИ 
势 分 布 函数 二 维 投影 图 对 比 , 在 图 10.16 b Eš 出 了 六 角 基 面 
的 原子 投影 位 置 。 | | 2 


b. ii E SUT о 
图 10.16 NisC É Jë T yh 8852 
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附录 А 立方 晶 系 的 夹 角 关系 


在 立方 晶 系 中 ， 点 阵 平面 间 的 夹 角 Ф Is s E, 

仅 取 决 于 点 阵 平面 的 指数 h, kili АМ Ra 
cos $= QUERI RR IU 

因此 可 将 您 指数 点 阵 平面 间 的 夹 仿 计算 出 列 于 Ж 4.1 №, 
以 备 标定 电子 衍射 竹 点 的 指数 时 备查 . 两 个 点 阵 平面 族 
TAi kihi h: 天 ta 之 间 的 夹 人 胡可 能 不 止 一 个 ， 具体 数值 
与 hub ы ll, 有关 ， 因 此 在 表 A.1 中 给 出 的 夹 角 后 面 
将 此 数值 一 亿 列 出 〈 揪 号 内 的 整数 )， 这 对 于 确定 点 阵 平面 
的 具体 指数 是 很 有 用 的 。 

X A.1 中 给 出 的 夹 角 关 系 也 适用 于 两 个 点 阵 方向 间 的 夹 
fi. 
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附录 В 极 射 赤 面 投影 


晶体 的 几何 关系 , dnd maA, най, 对称 等 
都 涉及 到 三 维 空间 中 的 角 座 测量 问题 . 显然 ， 在 角度 不 变 的 
前 提 下 ,好 能 将 这 些 晶 体 儿 何 关 系 在 二 维 平 面 上 绘制 成 图 ,这 
对 于 了 解 和 分 析 这 些 问 题 是 大 有 好 处 的 。 极 射 亦 而 投影 就 是 
这 样 的 一 种 作 图 法 . 

首先 考虑 球面 投影 。 相 对 于 参考 球 的 半径 于 来 说 ， 晶 体 
的 尺寸 很 小 ， 可 以 近似 地 看 作 是 球 心 处 的 一 个 点 . 从 这 里 出 
发 把 晶体 的 一 些 蜡 面向 外 扩展 ， 与 球面 交 截 成 一 些 通过 球 心 
的 大 圆 ,如 图 B. 1а 中 (001) 及 (011) 晶 面 截 出 的 两 个 大 图 , 它 
TZARRA d. 从 这 些 晶 面 引出 前 疲 线 与 球面 的 交点 称 
为 这 些 晶 面 的 极 或 极点 。(001) 与 (4011) 申 面 间 的 夹 角 可 以 
用 它们 的 极 IN P 对 球 心 的 夹 角 表示 ， 也 可 以 用 球面 上 的 回 
ЗЕ NP 表示 。 由 此 可 见 , 我 们 可 以 用 球面 上 的 援 代表 晶体 中 
的 晶 面 。 

球面 投影 能 把 二 维 的 曲面 变 成 零 维 的 极 ， 这 对 于 箭 化 晶 
体 几 何 关系 有 一 定 作 用 ， 怕 这 些 极 仍然 是 分 布 在 一 个 球面 上 
而 不 是 在 一 个 平面 上 ， 因 此 还 有 进一步 简化 的 必要 ， 如 从 球 
面 上 一 点 (如 南极 $) 把 对 面 的 半球 (北半球 ) 面 上 的 极 都 投影 
在 一 个 与 南北 概 正 交 的 大圆 (赤道 平面 上， 这 就 是 这 些 蝇 面 
的 极 射 赤 耐 投影 (图 B. 200, lin, E B. 1а 中 的 (011) 面 的 
Ж PP 的 投影 是 P，6 个 {100} 面 的 极 的 投影 有 4 个 分 布 在 基 
圆 的 圆周 上 ， 其 余 两 个 在 圆心 处 相 重 .南半球 球面 上 的 极 都 
投影 在 基 贺 外 ,但 如 改 用 北极 立 进 行 投影 ,就 会 蘑 在 基 圆 内 . 
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(b) 
b. ЖМ 
В В. 1 улты mu 
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XX FEE nÍ LUE = ЕЗ Bj h > НА TE FEL PR SZ НУ — 28 ДЕ 
ЖЕЖ ЕН BS. 图 B. 2 是 立方 晶体 
中 蝇 面 的 (001) 标 准 极 射 赤 面 投影 ， 此 外 还 有 (011),，(111)， 
《112) 等 标准 投影 。 立方 晶 系 的 标准 投影 有 两 个 特点 ,一 是 适 
用 了 于 所 有 立方 晶体 ， 二 是 也 可 以 作为 日 向 的 标准 投影 .前 者 
是 由 于 咏 面 夹 角 与 点 阵 常数 无 关 ， 后 者 是 由 于 虞 和 面 与 其 法 线 
ЖІБІНІҢ. ЛЕНЕ АЖ, ТЕГЕНЕ 
ЖЕМ, ЖНЖ SUA dà Gi fis ИЯ. Мила 
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ЕВ. 2 立方 品 体 (001) 标 崔 投 影 
比 接近 一 个 常数 1.63 ХАННА Ж, 在 这 种 情况 下 , 不 同 
晶体 可 共用 一 个 极 射 赤 面 投影 ， 但 还 应 注意 晶 面 和 晶 疝 的 区 
Bl. 
一 个 点 在 球面 上 的 角 举 标 可 由 其 经 诬 ЯП 25 座 给 出 。 图 
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2 
= LZ | [一 | "n 


Z SS 


NS 


MAS 
ху 


m В. sb SEM 


В. За 是 包括 南北 极 的 半球 的 极 射 赤 面 投影 ， EERE 
南北 极 的 大 贺 ， 纬 度 除 江道 (相当 于 大 图 的 一 条 直线 ) 外 都 是 
АМ (ЕПВ. 3b). 此 即 极 射 赤 面 极 影 中 常用 的 鸟 氏 疯 ， 它 给 


”455+ 


出 投影 中 的 角度 关系。 由 于 只 有 在 大 圆 上 或 大 回 之 问 的 角度 
才 是 真实 的 ,因此 需要 把 待 测 的 极 画 在 透明 纸 上 , 蒙 在 鸟 氏 网 
上 作 同 心 相 对 转动 , 直到 Р,', PS ТЯ — Е 
上 ,它们 之 闻 的 角 认 等 于 纬度 的 差 值 (图 B. 4). 

蝇 体 旋转 , 品 面 的 极 也 随 之 在 投影 面 上 送 动 ,这 种 问题 用 
鸟 氏 网 进行 分 析 非 常 方 恒 ， 

QD 旋转 轴 在 投影 面 上 ， 首 先 转动 极 射 赤 面 投影 使 旋转 
Ah B's SE plis М5 НЕА, 然后 将 投影 图 中 蝇 面 的 极 沿 等 
纬度 线 旋转 要 求 的 角度 ， 到达 转动 后 的 新 位 置 ， 如 图 B. 5 中 
АЛЕММЕН 60^ 到 4,, С, МЕНЕН 60^ 到 C2。 在 后 
一 情况 下 , Cl 旋转 40° АА ED X, ЖЕН 
要 转 出 基 贺 ,但 可 从 通过 DD 点 的 直径 的 另 一 端的 D 点 开始 ， 
继续 完成 转动 所 要 求 的 角度 ,最 后 转 到 С), 

(2) 旋转 轴 甜 直 于 投影 面 ， 缉 极 射 赤 面 投影 图 的 中 心 将 
曲面 的 极 沙 同 心 贺 旋 转 所 要 求 的 角度 ， 到 达 新 的 位 置 。 如 图 
B.6 中 极 4' 绕 轴 号 МІНЕНЕ 40° 到 达 新 位 置 4 

(3) 任 兰 旋转 轴 :， 绕 任意 轴 旋 转 可 以 分 解 为 上 述 两 种 特 
ЕЕ. Æ B. 6 PERRE 4 56 B dd ЕЖ 407 
后 的 新 位 置 4”, 首先 转动 极 射 赤 面 投影 使 吾 点 藩 在 赤道 线 
Е, НО NS 硕 时 针 旋 转 48"， 使 中转 到 圆心 B' ,4 
RAL. BOB Seb В 旋转 40°, a^ 转动 到 A", 最 后 再 绕 
NS 反 时 针 施 转 48°, В’ 又 转 回 到 原始 的 B 点 ,而 А” 转 到 
AU ,这 就 是 极 4 弹 В SESS 40° 后 的 新 位 置 、 

极 射 赤 面 投影 的 应 用 方面 很 广 ， 主 要 是 内 于 它 能 把 咏 面 
及 品 向 闻 的 关系 简单 明了 地 显示 出 来 ， 下 面 讨论 极 射 赤 面 投 
影 中 的 晶 带 关系 。 在 球面 投影 的 讨论 中 已 经 指出 ， 一 个 晶 面 
与 球 而 相 截 于 一 个 大 贺 , 它 的 法 线 与 球面 相 截 于 一 点 ,两 者 之 
间 的 角度 是 90°, 这 种 关系 在 极 射 赤 面 投影 中 仍然 存在 ， 如 
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НВ. 4 转动 极 射 杰 面 投影 , 5 РИ, P; 两 个 概 落 在 同一 经 
OK L. 
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w лини 
ЧЕ 
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EB. 5 Sei Ef) Р 


ж 
Нн 
1 НА rr 


EB. a е 


A B. 4 中 的 两 个 极 Р, 及 P, ae riil —£ REXIB E. ЖЭ 
道上 可 以 找到 与 这 个 大 贺 成 90° 的 4 点 ， 我 们 可 以 从 三 种 不 
同 角 底 理 和 解 这 个 大 图 和 极 4 间 的 关系 ， 

(1) 圆 和 极 代 表 同 一 曲面 ， 前 者 是 晶 面 ， 后 者 是 法 线 方 
向 ,两 个 大 厨 的 交点 是 两 个 咏 面 的 裁 线 方向 或 这 两 个 唱 面 共 
有 的 晶 商 ,这 也 就 是 这 两 个 蜡 面 所 属 的 晶 带 的 曲 带 辐 . 

(2) XH ЕЙ P Ру 代表 两 个 晶 面 , 4 点 代表 与 这 
两 个 晶 面 的 法 线 成 90" 的 晶 向 ， 这 也 就 是 与 两 个 最 面 平行 的 
唱 向 。 换 各 话说 ，4 нА Гео], Pi Ру’ 是 属于 这 个 
Иа РИН BATES Сл), (hok) И, "ENTO TREO NUR 
Ши ejt igg—Ó E hu tkut ise-—0,. НЕЗНІП, НЕ 
带 的 唱 面 的 极 都 落 在 一 个 大 加 上 .。 АНЕ 投影 mln 
心 , 属于 这 个 晶 带 的 晶 面 的 极 都 落 在 圆周 上 ， 

(3) ХМ ERSTE ICE BI umwe], Lusto 4 ARE 
BRA па Ар Аир (AD, "EI $8 SUE Au. evi 
Пор =0 K hug Eva ho? 0, ЖАЛА, [RI — ATI ЕКЕНІН 
也 都 落 在 一 个 大 加 上 . 

在 航 射 赤 面 投影 中 ， 晶 体 取向 常用 三 个 <100> dp 
m 如 图 B. 7 当然 ,一 旦 这 三 个 二 向 确定 之 后 ， 晶 体 的 取向 
也 就 确定 了 。 任 一 蝇 向 [wvw] 与 这 三 个 晶 辅 间 的 类 月 是 o, 
о 这 些 角度 可 从 投影 图 中 量 出 ， YETEZE A Жә, [меш] 


指数 可 由 这 些 角度 的 方向 余 纺 求 出 。 如 cosp а, 


其 中 г= иа + о + ше Гиор," ВК. еН 


2. cosp . tosg , cosr 
Uu ielipmm———— :——— : —. 


а b с 
在 立方 日系 中 ， 


uiulue=cosp!icCoso:cosr, 


* (59* 


БЕ B. 7 hr BR O00) 4 Di, НЕ IE (ААТ) у 
# S AU ST Hi" BS 5 = 1 (100) TET HOUR НЗ о,о ЖІ, 
ТЕЛЕ SE dà RETO 18 ТЕНИ 


605р , СОЗО сат . ñ 
— i —— 1 — = acosp:5cosc: ccosr 
а 


В: = 
а 


жузі. 


ВІА: =Сс050:С050:С06г., 


001 


tO 


.440- 


附录 С 电子 衍射 物 相 分 析 程 序 


本 程序 使 用 FORTRAN-M 语 言 编 写 ， 该 语言 是 
YODIC-100 小 型 电子 计算 机 (16 КЖ > 的 程序 设计 语言 ， 
相当 于 FORTRAN 五 ， 由 于 印 制 行 的 字符 数目 有 有限， 一 条 
FORTRAN 38 旬 有 了 时 不 得 不 排 成 两 行 ， 第 一 行 未 尾 用 + 作 
为 接 下 行 的 符号 。 


C.1 «vw 3k 


(1) 程序 EDPHASE HATE “КЕСІР”, “INDIC” 
fü “РОМЕО” ІН ЖЕ A d He Hi Bo а PERSE FE ЕЕ 
行 物 相 鉴 定 。 其 中 ZONEO? 又 包括 “UVWP” 和 “HKLB” 两 
ЛЕВА. 

(2) 输入 数据 

1) 当 物 相 为 立方 晶 系 时 , JOB $F 1, 此 时 不 需 再 输入 
任何 其 他 的 晶体 学 数据 即 可 开始 计算 ， 这 时 倒 易 条 长 度 
О БЕЙМ S hkl 有 关 ， 计算 完毕 后 自动 转 人 JOB= 一 1 

当 JOB= 一 1 时, fk М ЛИВЕН. 

2) 进行 物 相 鉴定 时 需 输入 底片 总数 NR, SEN ЕН 
ЕВ ФТ = ЕА В R(N, 1),R(N,2)R(N,3), 
衔 射 常数 ALLAM, 

3) JOB = —1 时 , 需 输 入 已 知 物 相 的 名称 COMPD р 
RISYST(=2, 3,4,5,6 МАМА, АСЕ) ЛЕ, 
$, С), 点 降 类 型 LAT(==I, 2, 3, 4, 6 分 别 对 应 简单 ， 
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体 心 , 面 心 , 底 心 ,六 和 角 点 阵 ) 和 晶体 点 阵 参数 А (Р), АС) 
(Bl a,b,c,a, 8,30, JURA AI= 100.0, 计 算 结 束 。 

(3) EDPHASE ЕРЕ 

ЖАЛЫН АА UVW 在 一定 范围 内 所 有 独立 
的 LUVW], 用 欧 几 里 德 算 法 求解 出 属于 LUV W ] iE BJ PR + 
HAER, 并 将 其 约 化 为 平面 约 化 胞 的 初 基 笑 G0(1); G(2)， 
同时 求 出 平面 约 化 胞 的 短 对 角 线 。 将 = 者 与 实验 值 RON, 
1),R(N,2),R(N, 3) 比 较 , 若 都 在 允许 的 误差 范围 (3%), RIT 
输出 结果 ， 

(4) 输出 数据 

ЕТТТ Е РН, 

D 底片 序号 N, dñ ИНЕ JU). JU), JUG) AE 
дзеў PHI, | 

2) 距 中 心 最 近 的 两 三 点 指数 ІН(1,1),1Н(1,2),7НС1, 
3) JH(2,1) ,JH(2,2,),JH(2,3), 

D SE SiO Ж E RE RON, D,GOD; RON, 
2),80(2). 

(5) ЕН БАНИ, ҢІН ЖЕНУ 
Mu ЖЕ EE BER Xe ,所 以 必须 尽 可 能 使 其 精确 . 


PROGRAM EDPHASE 

PHASE ANALYSIS BY ELECTRON DIFFRACTION 

ISYST=1, 2, 8, 4, 5, 6=CUBIC, TETRA, HEX (RHOMBO), 
ORTHO, MONO, TRICLIMIC SYSTEMS 

LAT-1,2,3.4,5—P, I, F, C, Н LATTICES 

JOB=1: CUBIC INDEXING WILL BE TRIED FIEST WITHOUT 
ANY INPUT DATA ОЕ CUBIC COMPD AND IN THIS 
CASE GCALC IS THE CALCULATED CONST A, THEN 
JOB CHANGES TO -1 AUTOMATICALLY 

JOB= —1:1INDEXING ACCORDING TO THE LIST OF COMPD 


No 
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IN INPUT DATA 

Е «М, D АКЕ DISTANCES OF THREE NEAREST SPOTS 1. 
2,3 OF PATTERN N (TOTAL NUMBER МЁ< 100), UVW 
IS ZONE AXIS WITH ACUTE ANGLE BETWEEN 1 AND 
2, ALLAM I$ THE CAMERA CONST 

TO BE USED TOGETHER WITH SUBROUTINES RECIP, 


000200 


10 


2% 
30 


40 


INDIC, ZONE0 
COMMON/LATT/LAT 
COMMON/CELLA/A (6), QS (3, 8) 
COMMON/UVW/IU (3), IU (3) 


COMMON/HEL/NH, JH (3, 3), IH (3, 3, ISYS T, NU 


COMMON/REL/G (9) 
COMMON/MH/N (3), IC 


DIMENSION COMPD (6), R (100, 3, RR (100, 2), А116), 


66 (2) 
NU =f 
DT- 0.0005 
READ (0, 10) JOB, NR, ALLAM 
FORMAT 4213, Ев,2/) 
DO 20 N=1, NR 
READ (0, 30) Е (N, 1), R (N, 2), R (ON, 8), 
RR (N, D=R (N, 2)/R (N, 1) 
RR (N, 2)=R (N, 3)/R (N, 1) 
DO 20 I=1, 3 
R (N, D=R (N, D/ALLAM 
FORMAT (8 F 6.2/) 
IF (JOB) 70, 40, 40 
LAT=1 
ISYST=1 
A(1)=10.00 
A(2)= A(1) 
А (3) A(1) 
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А (4) = 90,00 
А (Б) = А (4) 
А (6) = А (4) 
50 WRITE (1, 60) LAT 
60 FORMAT (//5 X; 5 HCUBiC, 13//) 
GO TO 120 
70  READ(0, 80 COMPD,ISYST,LAT,ACD, А(2), AQD AGO, t 
А (5), А (6) 
BO FORMAT (А 12, 213, ЗЕ 7.3, 3F 7.2/) 
IF (А (1)-100.0) 90,1000,1000 
90 DÖ 100 ТТ, 3 
1=1+3 
A1(I)=A CIO € DT 
Al (J)=A (J)+DT 
100 A (1)-СО5 (A (J)a 0.017453) 
WRITE(1,1100 COMPD,À 161), A102, A100, А 1(4), АТ (59,2% 
A 1 (6) 
110 FORMAT(//5 X, 8 HCOMPOUND,2X,A12,3F9.3,3F9.2//) 
120 CONTINUE 
WRITE (1, 130) 
130 FORMAT(5 X,1 HN, 4X, 7 HU y W,5X,3 HPH 1,5 X) 
WRITE (1, 140) | 
140 FORMAT (HH. К І,6Х, 4HGEXP, 5 X, 5HGCALC/; 
CALL RECIP 
Ic-2 
145 CONTINUE 
CALL INDIC 
CALL ZONEO 
GGOD = 000/GCD + DT 
GGM  GOO/GOD DT 
РН I— ABS (G(5) 4 DT 
COMPARING CALC GG(D, GON,D WITH RR (М R(N,1) 
N=1 
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110 IF (ABS (GG (1) - ВАСМ, D) 0.03 ЕСМ, 1)) 420, 420,520 
420 ТЕ (ABS(GG (2)-ЕК(М, 22)-0.03е RRCN, 2))430, 430, 520 
430 IF (JOB) 440, 450, 450 
440 ТЕ (ABS (G (D —R (N,D)—0.03« R (N,1)) 480, 480, 520 
450 DO 470 1=1, 2 
G (D=JH (t, 1) «JH а, 1)+JH (1, 2)= JH (1, оын а, 
8)= JH (1, 8) 
470 Ө (D-SQRT (G (D)/R CN, D 
480 WRITE «41, 490) М, JU (D, JU (2), JU (3), PHI 
490 FORMAT (/4X, 12, 2 X, 313, 2 X, F 7.2) 
DO 500 1=1, 2 
500 WRITE 41, 510) Нал», JH(L2», ІН(1,9, КОМ), G (D 
510 FORMAT (2X, 313, 2 X, 2F 9.3/26 X) 
520 М=М +1 
IF (N — NR) 410, 410, 600 
600 CONTINUE 
IF (IC) 145, 630, 145 
630 IF (JOB) 70, 640, 640 
540 LAT=LAT +1 
IF (LAT— 3) 50, 50, 650 
650 JOB= -—1 
GO TO 70 
1000 STOP 
END 


SUB КЕСІР 
RECIPROCAL CELL PARAMETERS FROM DIRECT CELL 
OR VICE VERSA 
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CELL B 1$ THE RECIPROCAL OF CELL А 
COMMON/CELLA/A (6), QS (3, 3) 
DIMENSION COSA (3), SINA (3), SS (3) 
ANGLES OF CELL A ARE EXPRESSED ІМ COSINES 
СС-0.0 
CCC-1.0 
SSS—1.0 
DO 20 1=1, 3 
J=I+3 
COSA (1)-А (3) 
COSA 22 COSA (1) e COSA (D 
SINA (D=SQRT (0.0— COSA 2) 
CC-CC4 COSA 2 
ССС-ССС» COSA (1) 

20 SSS-SSS«SINA (D 
D—1.0-CC42.0« CCC 
D=1.0/SQRT (D) 
DO 30 1=1, 3 
1=1+3 
АВЕО SINA (D/A (D 
QS (I, D= A (Dos AQD 
COSA (D =(CCC/COSA (D-COSA (D) 
COSA (D: COSA (D «ТМА (D/SSS 

30 А 4())2COÓSA (D 
QS (2, 89) -A (224 A (OA (4) 
QS (3, 2)= 05 (2, 3) 
QS (3, D=A (1)*A (306 А (5) 
QS (1, 33-05 (3, 1) 
QS (1, 2)=А (19 AC) А (6) 
QS (2, 2-08 (1, 2) 
RETURN, ANGLES ARE IN COSINES 
RETURN RECIP 
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боо о 


10 


30 


40 


50 


SUB INDIC 

GENERATING NONEQUIVALENT INDICES —N«J (1), ) 
(2), (СОМ | 

І58Ү5Т-1, 2, 3, 4, 5, 6 FOR CUBIC, TETRA, НЕХ (RHO 
МВО), ORTHO, MONO, TRICL INIC SYST 

COMMON/UVW;/J (3) 

COMMON /HKL/NH, JH (3, 3), IH (3, 3), ISYST, М 

COMMON /MH/N (35, IC 

IF (IC—1) 5, 19, 5 

IF (ІС-2) 300, 10, 300 

GO TO (20, 20, 30, 20, 40, 50), ISYST 

11-0 

12-9 

GO TO 60 

12=0 

J1--N 

GO TO 80 

J1—-—N 

I220 

GO TO &0 


-JT1=—N 


J2=-N 

J0)— 3I 

pin 12 

2019-90 

IF (1(2)) 90, 90, 100 

IF чар 300, 300, 110 

ТЕ (J(1)) 300, 110, 110 

GO TO (220; 120, 150, 190, 190, 190), ISYST 
IF (J(12 - (2) 300, 180, 130 
GO TO (140, 1900, ISYST 

IF (у (93-1 4(3)) 300, 190, 190 
IF (J (2 360, 180, 199 
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& е ал ев Ф& 


160 
170 
180 
190 


195 


200 


210 


220 


300 


310 


320 


330 
340 
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ТЕ (1 (2) - 1ABS. (ODD. 170, 170, 300 

IF G (DÀ TABS. GGD --N) 300, 200, 190 

IF d (93-1 (0/2) 190, 190, 300 

CONTINUE 

RETURN, ТЕ 1 (1) 1(22 3 (9 = HKL, OTHERWISE CONTINUE 

Е-іСс/2в2-і1С 

ҮР (К) 229, 195, 220 

DO 210 К-2, N 

DO 200 І =1, 3 

IF (К/К *K—JCOL)) 210, 200, 210 

CONTINUE 

GO TO 300 

RETURN, IF J (D $ (2 I (3 -UVW 

IC-4 

GO TO 340 

ІС-3 

GO TO 346 

VARYING J (D, Г (2), 3 (3) 

J (= J C+ 

IF (J £92— N) 110, 110, 310 . 

J {2)= J (2)+1 

IF (P (2) ND 80, 80, 320 

3(D2 30071 

IF Ә/(1)-М) 70, 70, 330 

1С=0 

CONTINUE 

RETURN INDIC 

SUB ZONEO 

CALACULATING ZERO ORDER LAUE ZONE OF А GIVEN 
Uvw 

INPUT;COMPD, LAT=1, 2, 3, 4, 5 FOR P.I, F, C, H LAT- 
TICES, LATTICE PARAMETERS A (6),ZONE AXIS JUC3) 

TO BE USED TOGETHER WITH SUBROUTINES RECIP, 


С соба 


опа 


UVWP, HKLB 
IF CALLED BY OTHER PROGRAMS, REGISTERING ENTRY 
AND EXIT ADDRESSES 


COMMON/LATT/LAT 

COMMON/CELLA/A ($), QS (3, 3) 
COMMON/UVW/JU (3), 10037 
COMMON/HEL/NH,IH (3, 3), IH(3, 8) 
COMMON/REL/G (9) 

DIMENSION COMPD (6), А] (6), H (3, 3) 


10=0 

31-1 

J2=2 

F0=0.,0 

F1-1.0 

Е2=2.0 

CALL UVWP, TRANSFORMING JU (3) TO IU (3) OF THE 
PRIMITIVE CELL CALL UVWP 

FINDING INDICES IH (1, 3), ІН (2, 3) OF TWO RELVE- 
CTORS CONSTITUTING A PRIMITIVE PLANE CELL 

NH=J2 

DO 85 I—1, 3 

DO 85 2-1, 3 

ін а, D-0 

M=0 

N=1 

TA —1 

ET 

I=1U (2) 

J-1U (3) 

IF (P 120, 90, 120, 

IF (D 110, 100, 110 
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104 


110 


120 


150 


160 


179 


180 


190 


* 470 = 


IH а, 2)IU (D ` 
IH (2, 3)=1 

со TO 220 

ісі 

M=1 

IA=0 

GO TO 170 

IB—I/3 

H-1 
I2-—1/J*J3-41I 

IF (I? 160, 170, 160 
ID-1/l 

IE-ID* В+ ТА 
IG=ID+ N+ M 

ITE-I 

I-J 

J=ITE 

M=N 

N=IG 

1А=1В 

IB=IE 

JJ=JI+1 

GO TO 150 

ІН (1, 2)= IU (ФЛ 
ІН (1, 3)=IU (2)/J 
ІН (2, 19-і 

IH (2, 29-10 (1 *M 
ІН (2, 3)-IU (D «ТА 
H-211/2»2-31 

IF «JJ» 190, 180, 190 
IH (2, 22) - - IH(2, 2) 
GO TO 220 

ІН (2, 33--ІН (2, 3) 


220 CONTINUE 
CALL HKLB, TRANSFORMING ІН (1, 3) TO ІН (1,3) OF 
THE BRAVAIS LATTICE 
CALL HKLB 
DO 230 І-1, 2 
DO 230 2-1,9 
230 на, D 23H d, P> 
REDUCTION ВУ MAKING CELL EDGES SHORTER THAN 
THE SHORT FACE DIAGONAL 
N=JO 
S11=F0 
$22= F0 
512- РФ 
DO 242 1=1, 3 
DO 242 3-1, 3 
511=511+Н (1, D+H (1, D * QS а. D) 
822--522%Н (2, D =H (2, J) «Q8 (I, J> 
S12=S12+H (1, D*H (2, J) e QS (1, J} 
242 CONTINUE 
244 IF (511-822) 250, 250, 246 
248 N-NJ1 
Е= 511 
511= 522 
522= Е 
DO 248 J=1, 3 
I=IH а, 3) 
ІН (1, D=IH (2, D 
248 ІН (2, р=1 
250 B=F23ABS (312)—811 
ІР (В) 260, 260, 252 
252 M=ABS (S 12--0.0005)/8 11 + 0.5005 
IF (S12) 254, 255, 256 
284 М--М 
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а 


255 ЕМ«М 
DO 258 1-1,2 
25% IH (2, D=IH (2, J)—-M «IH (1, 1) 
S22=S22+FM +FM «5 11-Е 2* FM z $ 12 
$ 12=$12-ЕМ +5 11 
GO ТО 244 
260 IF (N/T 2* J2—N 252, 264, 262 
262 IH (2, 1) ——IH (2, 1) 
ІН (2, 2)— —1H (2, 2) 
ІН (2, 3)— —IH (2, 3) 
812---- S12 
264 IF (ABS (B) 0.0005) 300, 300, 365 
300 ІҒ (512) 310, 365, 365 
310 512= — 512 
ІН (2, 1)=1Н (2, 1) +ІН (1, 1) 
ІН (2, 2)=1Н (2, 2)+IH (1, 2) 
ІН (2, У (2, 8) +ІН (1, 3) 
CALL HKLB 
365 GCD—SORT (5 IDD 
О(29--ЗОКТ (822) 
G(3y=SQRT (81148 22-F 2» ABS (5 12)) 
G (4)-S 12/03 0o» GOD 
С (5) -SQRT 1-6 (D * GGD) 
G2X-G (2) * G (4) 
G2Y=G (DG (5) 
С (5):-57.2958. АТАМ (G (B/G (4)) 
RETURN, {С (D, G (2), G (3) ARE THREE SHORTEST 
RECIPROCAL LENGNTHS, G <5) IS ANGLE PHI WHOSE 
COSINE 15 G (49) 
RETURN ZONEO 
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1р 


20 


80 


іб 


58 


100 


110 


SUB UYWP 

CONVERTING INDICES JU (3) OF BRAVAIS LATTICE ТО 
10 (3) OF PRIMITIVE CELL 

LAT-I, 2, 3, 4, 5 FOR P, I, F, С, H LATTICES 


COMMON/UV'W/JU (3), IU із) 
COMMON/LATT/LAT 


GO TO (10, 20, 30, 40, 50, LAT 
JU (D23U (D 

IU (22-JU (2) 

IU (3)=1U (39 

GO TO 100 

IU (1)2JU (2) €JU (3) 

IU (2)= 00 41) c JU (3) 

IU (352JU (1) 4 JU (2) 

GO TO 100 

IU (2-2 = у +U (2) +30 (8) 
IU (2) 2 3U (1) - JU (20 € JU (3) 
IU (3) = И) {1)+ JU (2) -JU (3) 
GO TO 100 

JU (1)= j U (1) -JU (2) 

IU (2)=JU (0 JU (2) 

IU (D2JU (3) 

GO TO 100 

IU {1)=JU (0) 43JU (3) 

IU (2)= -JU (D IU (CO € JU (3) 
IU (332 -JU (2) IU (3) 

DO 120 1=2, 9 

DO 110 J=1, 3 

IF УТ I- 1UCJI2)120, 110, 120 
CONTINUE 

GO TO 130 
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120 


130 


140 
150 


19 


20 


30 


40 


50 


60 
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CONTINUE 

GO TO 150 

DO 140 1-1,3 
IU «р-п 
CONTINUE 
RETURN 
RETURN UYWP 


SUB HELB 

CONVERTING INDICES ІН (L, 3) OF А PRIMITIVE LAT- 
TICE TO JH (L, 3» OF BRAVAIS LATTICE 

ТАТ-і, 2, 3, 4, 5 FOR P, 1, F, C, Н LATTICES 


COMMON/HEL/L, JH 43, 2», IH (3, 3) 
COMMON/LATT/LAT 

GO TO (10, 30, 50, 70, 90), LAT 

DO 20 I-1, L 

IH 4I, D)2IH d, 1) 

JH а, 2) =1Н а, 2) 

JH (L 3) 一 1H а, $) 

GO ТО 200 

DO 40 I=1, L 

на, рен ¿L 2)+1Н (L р 

JH «1, 2›=1Н (I, DH (1, 3 

JH (I, 3) —1H (I, 1)+IH <I, 2) 

GO TO 200 

DO 66 I-1, L 

JH (1, 1)— —IH (1, 1)+1Н (1, 2) 4iH а, 3) 
JH 1, 22 21H а, рн а, 2) + IH (1,3) 
JH (I, 2 21H (1, D +IH (I, 22—IH (1,3) 


GO ТО 200 
70 DO 80 I=], L 

IH (L 1y=IH а, 1) «ІН (I, 2) 

ІН (1, 25= —IH (1, 1›+1Н (Y, > 
80 JH (I 3)=IH (I, 8) 

GO ТО 200 
90 DO 100 1=1, L 

JH (1, ›=1Н (1, 13-ІН (іі, 2) 

JH (E, 2)=1Н (1, 2) — IH «I, 3) 
100 JH (I, 3)=IH а, D 4 IH (I, 2) «ІН (1, 3) 
200 CONTINUE 

RETURN HKLB 


C.2 hh 法 


(1) А EDHKL 与 子 程序 “RECIP”, *PROHIB" fn 
“CHECK” 一 ЕГЕ НЫ ЯНА PEDE ht А РН 
的 指数 标定 和 物 相 鉴定 . 

(2) 输入 数据 

D ЖАК NR(=< 100), ЯН МОЖ), 仪器 常 
К.С). | 

2) ңы ЕЖЕН BE АЕР ЕСЫ,1),Е(Ы, 
2),R(N,3) (SEE) B. RCN, D -R(ON,2) &R(ON,3),. 选择 这 
АВЕ ЖН ЕЖЕН "UAE 2 IBI) REL A£ yx 2 БЕ 
点 3 ZB 3e Н < 90°, ШЛУ = ЗЕЙІНІН ІНРСМО 
R(N, 1) R(N,2) --R(N,2) HAFTA JAFA s НЕ, 
前 者 IHP(N) —0,J5 3$ IHP(N) —1, 

3) 己 知 晶体 学 数据 ,包括 物 相 名 称 COMP, А Ж ISYST 
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(=1,2,3,4,5,6 分 别 对 应 立方 ,四 方 , RAEE), Еж, № 
Я ЕЯ), BUR ВЕ ,АТ(--1,2,3,4, 5 分 别 对 应 简单 , 体 
Ж», Бы», 底 心 , 六 角 点 阵 ) 和 点 阵 ZUE А(1), А(2), А(3), 
AUAA BI T 29 EBERT 1 2036 f. 

(3) 计算 采取 尝试 法 。 Hid НЕМЕН) RON, 3) 确 定 
HKL 的 范 尾 并 计算 在 此 范围 内 一 对 对 允许 衍射 的 个 易 长 谋 
及 炎 角 。 对 比 实 蛤 测定 结果 ;如 在 完 许 误差 范围 内 (长 度 的 相 
对 误差 0.02, 角 度 2") 则 由 晶 带 定律 计算 出 晶 带 轴 指 数 ,在 约 
去 公 因子 后 剔除 非 初 基 解 和 等 价 租 。 

(4) 输出 数据 ， 当 晶 带 捏 指数 是 独立 的 初 基 解 时 则 打印 
输出 ， 

1) E НЫМ 12(1),12(2),12 3), 

2) 计算 的 夹 角 THETA 55 Sc Wi se f T 1, 

3) BE HR l 5s BE /X 2 в 2€ IH 1(D,TK 10D ,IL КО 
IH 2(J) ЛК 2(1) ,IL 20), 

4) ik PS 4 3€ pA XT Ez É9 ЇН] PE, H 3 IE DC 1(D,, 
DC 20) S5c ВИН DPE 1 Б DPE 2, 

(5) 欲 获 得 准确 解 要 求 衍射 常数 准确 ,RON, 也 测量 尽 可 
能 精确 ， 注 意向 指 IHPON) Edid WU, 


PROGRAM EDHKL 
IDENTIFIES AND INDEXES SELECTED AREA 

ELECTRON DIFFRACTION SPOT PATTERNS 

ІЅҮЅТ=1, 2, 3, 4, 5, 6 FOR CUBIC, TETRA, HEX(RHOMB) 
ORTHO, MONO, TRICLINIC SYSTEMS 

LAT=1, 2, 3, 4, 5 FOR P, I, F, С, Н, LATTICES 

R (N, D ARE DISDANCES (MM) OF THREE NEAREST 
SPOTS 1, 2, 3 OF PATTERN М (TOTAL NUMBER 

NR« =100) AND R (N, DR CN, Z)«R (N, 3) 

NU ARE TOTAL NUMBER OF PHASES 


G n nn 6 6 n 6 5 6 6 


* 476 • 


сос a суб тп С 


о 


10 
20 


30 


40 


45 


RL 1$ CAMECA CONSTANT (ММ) 


IPH (D)20, IF VECTORS В (I, 1), В «I, 2) 

AND R(OL3)ARE IN THE RIGHTHAND SENSE;IPH(ID) —1,IF 
1N THE LEFTHAND SENSE 

THIS PROGRAM 15 USED TOGETHER WITH 
SUBROUTINES RECIP, CHECK, PROHIB 


COMMON/UVW/IZ (1), ISYST, NZA, IZT 
COMMON/HKEL/IH, IK, IL, LAT, G, INC 
COMMON/MH/MH 1 (3), IC 

COMMON/CELLA/A (6), QS (6), IEN 

DIMENSION IH 1 (200), IE 1 (200), 1L1 (2000, ӘСІ (200) 
DIMENSION IH 2 (200, ІК? (200), IL 2 (200, DC 2 (200) 
DIMENSION MH 2 (3), R (100, 3), IPH (100) 
Р1-0.01745329 

RAD=1.0/P 1 

DT=0.0005 

READ (0, 20) МЕ, NU, RL 

FORMAT (215, F6.2/) 

WRITE (1, 30) 

FORMAT (//7 X,3 HNO., 2 X, 2HR 1, 7 X.2HR 2,7 Х,2 HR3, + 
& X, 5 HSENSE/) 


INPUT DATA FROM AN EXPERIMENT 


DO 60 1=1, NR 

READ (0, 40) R (I, WR (E, 2, R (1, 3), ТРИ (D 
FORMAT (35 7.5,13) 

DO 45 J=1, 3 

Еа, DR а, D4DT 


OUTPUT OF DATA. 


4477» 


ооо 6 


50 
50 


70 


75 


Ей 


82 


85 


99 


100 
110 


WRITE (1, 50) 1, В (1,1), ЕСІ, 2), Е (1, 3), IPHOD 
FORMAT (5X, I3, 3 (2Х, Е7.3), 2X, 13/) 


CONTINUE 


INPUT KNOWN COMPOUND, CRYSTAL SYSTEM 


AND TYPE OF LATTICE 


NU 1-1 

READ (0, 75) COMP, LAT, ISYST 
FORMAT (А 12, 213/) 

READ (0, 88) А (D, А (2, А (3), 
WRITE(1,80)COMP,LAT, ISYST 
FORMAT (5 X, A12, 2X, 2(13, 2 X») 
DO 82 I-1, 6 

A ‹р=А (D - DT 


WRITE (1, 85) А (1), А (D, А (9), А 


FORMAT 43 Е9,3, $F 9.2/) 
CALCULATING RECIPRGCAL 
CELL PARAMETERS 


DO 110 LL—1,' 6 

IF (A(LL) —90.0)80, 100, 80 
А (LL? COS (А (LL) «P 1) 
GO TO 110 E 
А (11)=0.0 

CONTINUE 


N=1 
IEN=0 
CALL RECIP 
NR 1=1 
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А (D, А CO, А (6) 


(40, А (5), А (6) 


"IN cr ett 


о 


115 


120 


125 


130 
135 


140 


150 


160 
165 
170 


ТО DETERMINE RANGE OF HKL 


GM=R (NR1, 5) /RL. 

DO 120 1-1,3 

MH 1 (D—6MsA (D 1.0005 

MH2 (D-2* MHL (D +1 

WRITE (1, 125) NR I, MH1 (D, МН1 (2), MH 1 (3) 
FORMAT (3HNO., 13,7 ННКІМАХ =, 313/) 

AEL-2,0 

R122R (NR I, I +R (INR 1, 2) 

IF cR (NR J, $3 В 12). 140, 130, 180 

WRITE(1, 1359NR 1, RONR 1, D, ENR 2, 2), КМВА, 5) 
FORMAT (5X,I3, 342 X, Е7.3), 2X, 14 HDATA ISFAULTY/) 
GO TO 500 | 


ТО CALCULATE ANGLE BETWEEN R (NRI, 1) AND R 
(NR 1, 2» 
FROM R (NR 1, 1), R (NRI, 2), R «NR 1, 3) 


Сі-Е (МЕ1,1) +В (NR 1, 1) +R (NR 1, 22 *R NR 1, 2) — f 
Е (NR 3, 3) * R (NR 1, 3) 

C1z-Cil/(2.0» Е (NRL, 1D) « R (МЕТ, 2) 

IF (C1—1.0) 150, 150, 130 

Ті-5ОНТ (1.0-C1«C D/C1 

Ті-АТАМ (T4 RAD 

JF(T 1) 160, 165, 165 

T 12180.0-- T 1 

WRITEG,1700NR1,RONR 1,1), RONR 1,2), RCNR 1,25, T1 
FORMAT (5X, 13, 3 (2X, F 7.35, 2X, F 6.2/) 

IF (T 1— AEL) 130, 130, 175 


TO GIVE ERROR LIMITS OF RI AND R 2 


.479» 


175 


РЕ--0,02 

GH1=R (NRI, і)"РЕ«Е (NR 1, 1) 
GL 1=К (МКД, І)-РЕ«Е (NR i, 1) 
ОН 2=R (NR 1, 2) +РЕ» R (NE 1, 2) 
Gl 2=R (NK 1, 2) - PE» R (NR 1, 2) 
И=9 


CT 


ELI 


177 


180 


190 
200 


* 480 = 


MA-- MH 2 (D 

MB= MH 2 (2) 

МС-МН 2 (3) 

DO 296 Ісі, МА 

DO 290 J=1, МВ 

DO 290 N=1, МС 
ІН-І-МН1 11-1 
IK=)—MH1 (2) -1 
IL2N-MH1 (30-1. 
IHKL-IABS (1Н)+1АВ5 (IK) +1АВ5 (IL) 
IF «ІНКІ.) 177, 290, 117 
CONTINUE 


CALL PROHIB 


IF «1NC- 1) 180, 290, 180 
CONTINUE 
IEN=1 


CALL КЕСІР 


G 1=G RL, 

JF (G1-GL 1) 230, 190, 190 
IF (G 1- GH 1) 200, 200, 220 
H=} +] 


tr, => ол ЕЕЕ 


иы <: = 


DN o edi 


210 
220 


239 
270 
280 


285 


290 


300 
305 


IF (П-200» 220, 210, 210 
STOP 2100 

IH 1 (ID=IH 

IE 1 (II) — IK 

IL 1 (II =IL 

DC 1 (ID -1.0/G 


IF (G 1—GL 2) 290, 270, 270 

IF (GI-GH2) 280, 280, 290 

J1—3J +i 

IF (21-200) 285, 210, 210 

IH 2 (331; — IH 

IK 2 (JJ; — IK 

IL 2 (JJ)= IL 

DC2 (!]21.0/G 

CONTINUE 

IF (II) 500, 500, 300 

IF (JJ) 500, 500, 305 

NZA-—0 

DO 499 1=1, II 

DO 490 1-1, 35 

РН 1=1Н1 CD 

РКі-іІкі (D 

PL 1—IL 1 (I) 

РН 2-1H2 (D 

РК 2=1 2 (Jy 

PL 2=IL 2 (J) 

CO-(PH1*PR24*-PK1«PH2»*QS (0) 

CO-(PH1*»PL24PL1*PH2)*0S (5) + CO 

CO=(PE 1* PL 2+PL 1* PK 2) +05 (4) CO 

СӨ-РНІ»ж»РН2»058:1)-РЕКІі»РЕ2«0512) “РІЛаРІ2%4 
QS (8) + CO 

COSTH=DC 1 (12 DC 2 (J) и CO 
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o 


00020 


310 


320 


330 


340 
350 


360 


370 


880 
400 
410 


420 


* 482 + 


IF «ABS (COSTH) —1.0) 310, 490. 490 
TANTH-SQRT (1.0— СОЅТН + COSTH)/COSTH 
THETA-ATAN (TANTH) s RAD 

IF (ТНЕТА) 320, 490, 330 

THETA-THETA +180.0 


ТО GIYE ERROR LIMIT OF ANGLE 


THETL-T 1— AEL 

THETH-T 1+ AEL 

IF «ТНЕТА-ТНЕТІ.) 490, 340, 340 

IF (THETA —THETH) 350, 350, 490 

IZ (D = IK 1 (D «IL 2 (D - IL 1 (I) * IK 203) 
IZ (¿)=IL 1 (Iy « IH 2 (35 - IH d (D *IEZOD 
IZ (3) 2 IH 1 (I *« IE2 4) - IE 1 OD e IH ДІ 
IF (IPH (NR 1)) 360, 370, 360 

IZ (1) = — IZ (10 

12 (2)= -1Z (2) 

IZ (3)--12 (3) 

CONTINUE 


DELETING NON-PRIMITIVE AND EQUIVALENT 
RESULTS OF UV'W 


CALL СНЕСЕ 

IF (12Т) 490, 380, 490 

IF (N —1) 450, 400, 450 

WRITE (1, 410) 

FORMAT (4X, 8 HNO., 3X, 7 HU v W, 3 X) 
WRITE (1, 4205 

FORMAT (5 HPHCA., 3 X, 5 HPHEX., 4X, THH K 
WRITE (1, 430) 


L) 


те Ah Nim e 


ооо 


ono 


430 


450 


460 


470 


480 
490 
500 


510 


520 


FORMAT (5X, 5 HDCAL., 3X, 5 HDEXP./) 

N=0 | 

WRITE (1, 460) NR 1, IZ (1), IZ (2), IZ (3), THETA, ТІ 
FORMAT (2X, B, 2X, 31$, 2 (2X, F 6.20) 

DFPE 1=RL/R (МЕЛ, 1) ` 

WRITE (1, 470) IH 1 (D, IK 1 (D, IL1 (D, DC1 (D, DPEI 
FORMAT (2X, 313, 2X, 2F 8.3/0 

DPE 2=RL/R (NE 1, 2) 

WRITE (1, 480) IH 2 (D), IK 2 (J), IL 2 (0, DC2 (Jy, ОРЕ? 
FORMAT (35 X, 313, 2X, 2F 8.3//? 

CONTINUE 

NR1=NR 1+1 

IF (NR 1— МЕ) 115, 115, 510 

NUI1=NU +1 

IF (NU 1— NU) 74, 70, 520 


STOP 
END 


SUB RECIP 

RECIPROCAL CELL PARAMETERS FROM DIRECT CELL OR 
VICE VERSA | 

CEL1, B IS RECIPROCAL ОР CELL А 


COMMON/HEL/IH, IK, IL, LAT, G 
COMMON/CELL АЈА (69, QS (6), IEN 


DIMENSION COSA (3), SINA (3), ASQ 


ANGLES OF CELL A ARE EXPRESSED IN TERMS 
ОК COSINES 


s 483 + 


IF ПЕНЬ 10, 40, 19 
№  CC-0.0 
CCCz1.9 
SSS=1.0 
DO 26 I=1, 8 
Г-1-3 
СОБА(СІ)-АСР) 
COSA 2=COSA (1) «СОЗА (D 
SINA ¿(DD =SQRT (1,0- COSA 2) 
CC=CC+COSA2 
CCC= ССС » COSA (D 
20 555= 955 -SINA ¿D 
В=1.0-СС+2.0» ССС 
D-1.0/5QRT (D) 
DO 30 I=1, 3 
J =I+3 
AS(D=Ds=SINA (D/ASO) 
QS 1}=ASII}* ASE) 
COSA (І)-<ССС/СОВА (1) – COSA (D) 
COSA (D=COSA (1) *SINA (1)/558 
30  AS()-COSA (D 
QS (4) = ASC2) ® ASC3) « AS(4D 
QS (5) =А5(1) * А5(3)» А5(5) 
QS (8) = ASCI) «А5(2)» А5(6) 


RETURN, IF CALCULATING DIS NOT NEEDED 
IF (TEN? 40, 50, 40 
49 PH2—-IH* IH 
РК 2—IK + IK 
PL 2-IL = IL 
РНК =1Н «ІК «2 
PKL-IK«1L«2 
PHL-IH*IL«2 


+ 484 e 


50 


10 


20 


80 


40 


50 
59 


70 


89 
90 


X1-PH2*QS$ (1 +PK2* QS (2: + PL 2* QS (3) 
X2-PHK* Q3 (6>+ PKL ж QS (4) + PHL ж QS (5) 
三 一 SQRT (X 1+X2) 

CONTINUE 


RETURN RECIP 


SUB PROHIB 


TEST INDICES AND ELIMINATE PROHIBITED REFLECTIONS 


COMMON/HEL/IH, IK, IL, LAT, С, INC 
GO TO (70, 10, 20, 40, 50), LAT 
ТАНКЕ. —IH - IK 4 IL — IH 4 TK € 12/2«2 
GO TO 60 

ТАТЕ = + IH (CIL - HY/2*2 

IF (lALH) 80, 30, 80 

ТАКІ = IK + IL- (IK - IL»/2*2 

IF ТАКІ» 80, 40, 80 

IAKH —IK - IH (IK - IH)/2*2 

IF (АКН) 80, 70, 80 

ТАНКЕ 2 IE + IL — IH - CIK TL — IH»/34 2 
IF ТАНКІ) 80, 70, 80 

INC=0 FOR POSSIBLE HKL, OTHERWISE INC=1 
INC=0 

GO TO 90 

ІНС-і 

CONTINUE 


* 485 + 


6000020 


RETURN PROHIB 
SUB CHECK 


DELETING NON-PRIMITIVE AND EQUIVALENT UVW 
NZA IS THE NUMBER OF UVW 

ISYST —1,2,3,4,5,6 FOR CUBIC, TETRA, HEX (RHOMB? 
ORTHO, MONO, TRICLINIC SYSTEMS 

LAT —1,2,3,4,5 FOR P, I, Е, С, H,LATTICES 
COMMON/UVW/]U (3), 1SYST, NZA, IZT 
COMMON/HKL/IH, IK, IL, LAT 

DIMENSION IZA (20, 3), IW (3), JW (3) 


FINDING GREATEST COMMON FACTOR OF U (1), U (2), 
U ($) 
N=0 
I-IU а); 
I=IU 42) E 
50 IF (J> 60, 70, 60 
60 I=i—i/]+] 
ITE=1 
I=J 
J-ITE 
GO TO 50 
70 N=N+1 
-і 
IF (N—25 80, 90, 90 
80  I-IU ($5 
GO TO 50 
90  IGCF-IABS (J) 
100 DO 110 I—1, 3 
ио tU (D -IU (D/IGCF 
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a 


129 


130 


140 


150 


160 


170 


210 


220 
230 


240 
250 


DELETING NON-PRIMITIVE SOLUTIONS 


GO TO 1230, 120, 170, 120, 200), LAT 
IUV = ЦТ (12 IU (2) 

КУ = ШУ —1UV/242 

IF (10У) 180, 130, 180 

IF (LAT —2) 140, 150, 140 

IVW-IU (3) —IU (3)/2*2 

GO TO 160 

IVW = (2)+IU (3) 
IVWC-IVW-IVvW/2s2 

IF (IVW?) 180, 230, 180 


IU VW «IU (D +IU (2) € IU (3) 
IUVW —-1UVW-IUVW/2«2 

IF (IUVW) 190, 180, 190 

IF («IGCF— 25 540, 240, 540 

IF (IGCF —4) 540, 240, 540 


IUVW —IU (2) -IU (30-10 (19 
IUYW = ПУ -IUVW/3«3 

IF (IUVW) 220, 210, 220 
JUV—IU (D +IU (2) 

IUY -IUV —1UV/2353 

IF (ОУ) 220, 230, 220 

IF ИССР- 3) 540, 240, 540 

IF (IGCF— 1? 540, 240, 540 


DELETING EQUIVALENT SOLUTIONS 


IF (NZA — 1) 510, 250. 250 
DO 500 N=1, NZA 
IZA 1-0 
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IZA 2—0 
F (18Ү5Т-3) 260, 450, 260 
260 DO 270 1-1,3 
IZA 1-1ZA 1 IU (D * IU (D А (Ы, D *1ZA (N, D 
270 CONTINUE 
ТЕ (12А1) 500, 280, 500 
280 DO 290 1—1, 3 
IZA 1—IZA 1+1АВ5 (GUCCI) C IABS (IZAON, D) 
290 CONTINUE 
IF (17А 1) 500, 300, 500 
$00 GO TO (540, 420, 450, 400, 850, 510), ISYST 
850 1Е (IABSCIU(2)) - IABS (IZA(N, 2))) 500, 350, 500 
360 DO 370 I=1, 3, 2 
IF (IU(D 一 IZA (М, D) 380, 370, 380 
870 CONTINUE 
GO TO 540 
$80 DO 390 1=1, 3, 2 
IF (IUI) +TZA (N, D) 500, 390, 500 
$90 CONTINUE 
GO TO 540 
400 DO 410 I-1, 3 
IF (IABS (ТО) - IABS (OZA (N, D) 500, 410, 500 
410 CONTINUE 
GO TO 540 
420 IF (JABS (10035) — ABS (IZA (N, 3990 500, 430, 500 
430 12А 1-IABS (1019) 2 IABS (10(2)) 
IZA 2=1ABS (IZA (М, 1104 IABS (IZA (М, 29 
IF (IZA1-IZA 2) 500, 540, 500 
450 IZA 1-IABS (IU(33) - IABSCIZACN, 355 
YF (IZA 1) 500, 460, 500 
480 IZA 1—IU (1) * IU (D «IU (9) «ІШ (2) -IU OD * IU 42) 
IZA 2=IZA (Ы, 1) ж IZA (М, 1) +IZA¿(N, 2} ж Т? АМ, 2) 
IZA2-2IZA2—IZA (N, 1) » IZA (N, 2) 


* 488, 


500 
510 


520 


540 
550 


IF (IZA1—IZA 2) 500, 540, 500 
CONTINUE 

NZA-NZA-1 

DO 520 N 2-1, $ 

IZA (NZA, N 2) 2 IU (N 2) 
І?Т--0 FOR TRUE SOLUTION 
IZT-1 FOR FAULTY SOLUTION 
12т=0 

GO ТО 550 

IZT-1 

CONTINUE 


RETURN CHECK 


шар 原子 对 电子 的 散射 因数 


3 D.1 与 DD,2 中 的 散射 因数 均 以 埃 为 单位 ， 是 用 电子 
静止 质量 计算 的 ,对 于 速度 为 v oT ERAAN E, 
В=ъ®ъ/с, c 为 光速 。 
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пак ЧЕНИ МО S SEBE-XUA 


v/(guis) 
z * x 


4490» 


57070 
кю”й 
000*0 
9900) 
"4079 


78070 
58070 
eio 
% ГО 
0еҒ79 


ogt'o 
67279 
279 
ҮР 0 
08870 
tk 
01570 
98570 
9% 
95970 
м497% 
26970 
65:70 


FeO 
TERO 
28870 
59670 
55670 
16670 
3474 
тт 


TTO 
21070 
FI0'0 
LT0'0 
02070 


ргаға 
62070 
15070 
troo 
52070 
Ё99'0 
57070 
51070 
96070 
50770 
10170 
TTE 
92170 


otro 
TFT 全 
£3r'o 
09r'6 
4879 
28779 


66170 
817270 
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Pree | 82 | 05475 | 21572 | 057% PU 8z* 
82672 | Pc6'2 1 6r8'C | S88 `Z | РРЕ'@ 21572 | 85275 Er 
650°$ | 6£0'€£ | £56'z | 90078 | /96°@ 80972 | EFS po” 
ГЕ | 250281 GITE] 92278 | 066 118°2 |59072 e 
29875 | £90°8 | ЕРЕ | ее | меч СЕ 2862 @' 
ЭТА" | EFL" | PLS*E ЕХТАҒА БТА ЕГЕ | SIT £ Ju 
98875 | 916°© | 82/78 | 6567€ | 576*6 6£27g ЕЛІ 317 
РОР | 001°Р | Z88°S | 861°; | £ST'F ӨРГЕ f 586°$ іг 
orZ'r | 2627р | 150°Р | өлшер | ОБЕ 85Р°Ё | ӨРЕ 9r 
SEP'P | ӘРІ ТЕР | 9197F (с? 896'& ST" 
РУЗ | 人 | ЕЙ Р | TZ8 P | 91677 РӘ Е | 9T4^6 FT" 
138 °p | ¿96 °p | SZ9 "F | FT 全 | 60275 eig | ТЕЕ ЕТ". 
48076 | 930279 | 899 P | o£p'a | 22076 T98'E | РББ € zT" 
99879 | 69P'S | T96*8 | 22772 | 65875 036'e | FITH TI" 
85978 | GTA'S | 76276 | SF0'9 | 66179 FZo'p oT” 
984798 | 18675 | 22379 | 69679 | 5559 ЕР | ШЕР 60" 
££079 | ІР2791| 4754 | 98878 | 21679 Skz'b | Фе? 80° 
09279 | 567 9 | 266 3 | 20052104272 02©°Р | 625° M 
kLPUS | 26279 | T2879 | $0572 | 81972 98£*F | £T9'7 80" 
599791 6F6°9 | 2ZF°9 | T8S"2 | 28674 PPF F 30° 
5%875 | OPT'/ | 01979 | 92872 | 02278 £6F°F | Р/Р rU 
817879 | 96272 | 291791 62078 | 55778 T£S*F | 962° £0* 
T9072 | 17721 51879 | Ә8ГГЕ | 17978 6557 | 08° zg 
ЭРА | FF’ | 89679 | 74078 | OT£78 Э25°? | 1987F то" 
5977: | 90572. | 69679 | 507% | 92778 086°Р | 258 00%9 


92 5% 
94 чи 


v/Cgum) 
z 3 x 


DO XX 


“492: 


98170 
&6FT'0 
59170 
T81'0 
20270 


95270 
398 0 
T6270 
gE O 
86570 


99F'0 
18479 
98870 
959879 
654670 
98071 
(2271 


88% `1 
£9T'T 
ЕРТ 
F8S`T 
92977 
ЕТГІ 


BIR T 
89671 
аны? 
юг2 
891° 
30%°% 


ТөР"2 
25972 


TETO 
РЇ” 
881°0 
$41°0 
5670 


8270 
эра‘ 
0%270 
52570 
`0 
9rr^0 
85570 
85970 
F09 0 
12679 
int 
681°1 


95ЕСІ 
ТЕРІ 
TT 下 
555" 
кет 
0591 


96 °Т 
6587Т 
40% 
08072 
PTE 
А 
SPI 
02972 


4510 
68170 
7910 
58170 
getto 


01270 
45470 
68270 
07570 
18%70 


I29*0 
"18% 
189"0 
$6410 
"5870 
йт 
SST'I 


е есі 
66%"Т 
0971 
$297 
т 
0397 T 


тт 
02871 
A86'T 
to'z 
FILE 
954% 


ғар? 
8952 


22179 
Го 
Т^ 
£91'0 
2872 


29270 
385 0 
68270 
18770 
Sp£'o 


$0F'0 
0ёр'0 
20970 
19779 
95870 
54879 
ПГТ 


LI 
vSt'1 
ФР 
МРТ 
bzs'I 
пет 
ТЕТЕ 
928" 1 
РЕСІ 
110" 
0% 
sóc t 
98£'c 
800% 


4170 
62170 
TRI 
45770 
65170 


Ser'ü 
81270 
6ғ270 
48270 
vegi 
68570 
499 
54470 
12470 
91870 
0°ё6°0 
1907Т 


ест 
908 T 
SHEI 
РТ 
2 РГІ 
99571 
$99'T 
SLET 
B58'T 
F96 1 
$80" 
МГ“ 


Тс? 
%4% 


21170 
ето 
2870 
18170 
69170 


88770 
11279 
65270 
64270 
87670 


12579 
FO 
Ұға” 
:89'ü 
5170 
98870 
ЕСІ 
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